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Los organocatalizadores bifuncionales han sido ampliamente explorados en e campo de la
sintesis asimétrica.l En estos catalizadores, un grupo donador de enlaces de hidrégeno y una
amina terciaria realizan cooperativamente una activacion simultdnea de nucledfilo y electrofilo
en una configuracion espacial adecuada.?2 La adicion de Michael de compuestos 1,3-
dicarbonilicos a ?-nitroalquenos es la reaccion de formacion de enlaces carbono-carbono méas
conocida para evaluar €l acance de los catalizadores bifuncionales.3 Con esta reaccion modelo
se hizo un andlisis de escuaramidas con diferentes sustituyentes bencilo con e objetivo de
modificar la densidad electrénica del anillo aromatico del catalizador y comprender € impacto
de la interaccion CH?? en la enantioselectividad de la reaccion. Calculamos los parametros ?
reportados por Sigman y colaboradores4 asi como los parametros conformacional es necesarios
para que dicha interaccion ocurra y los empleamos en un andisisde regresion lineal
multivariable (B97D/def2TZVP).5 Identificamos que la escuaramida derivada de (S)-1-
aminotetralina ofrece la mejor actividad catalitica, asi como la selectividad mas alta. Para este
sistema se calculo € estado de transicion (PCM (tolueno)-B97D/TZVP)6 y se analizaron las
interacciones no covalentes empleando QTAIM e IQA. Demostramos que la
enantioselectividad de la reaccion depende de la fortaleza de las interacciones CH?? entre
catalizador y sustrato en el estado de transicion.
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The ultraviolet and visible spectra of halogen clathrates have been the subject of several
experimental studies.1The main interest in the structure and physicochemical properties of
these cages relies on the remarkable potential applications in energy and environment, in
addition to open questions in basic science. The most extensive and detailed experimental
information about these systems have been obtained for bromine, where UV-vis spectra were
analyzed for polycrystalline tetragonal structure and cubic simple samples among other. A
large and characteristic blue-shift have been obtained, which is due to halogen bonding and can
be understood in terms of simple molecular orbital concepts. Ab initio calculations have been
extensively used in order to reproduce experimental shifts, and guest-host intermolecular
potentials for ground and excited states of bromine inside clathrate cages.2,3However, the
search for a less computationally demanding method that allows exploring the dynamics of the
Br, inside the 51262 particular cage as well as its UV-vis spectra introduces us to TDDFT.
Therefore, we use TDDFT with different density functionals ranging from m-GGAs to Hybrid
and Range Separated Hybrid (RSH) types to understand the electronic shifts, the halogen
bonding and the dynamics of Br, inside the 51262 particular cages. Preliminary results indicate
the good performance of RSH in reproducing experimental and ab-initio calculated electronic
shifts.
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El apilamiento de materiales bidimensionales (2D) es uno de |os factores méas importantes en la
fabricacion de estructuras de van der Waas (vdW), ya que sus propiedades dependen
directamente de la manera en que sus capas se acomodan. Sin embargo, a pesar del gran
nimero de estudios en este tema,1-4 no hay consenso sobre € total de combinaciones para
ciertos sistemas, generando que no se tenga claro cua es la estructura de minima energia. En
este trabajo, se encontré por medio del andlisis combinatorio las diferentes posibilidades de
apilar N capas de un materia 2D con estructura hexagona considerando su composicion y
buckling. En particular, se analizaron sistemas bicapa a través de métodos graficos, donde se
hallaron 2 formas de apilar materiales homonucleares planos; 5 para materiales heteronucleares
planos y homonucleares distorsionados;, y 16 arreglos para materiales heteronucleares
distorsionados. Como ejemplo, se estudiaron las bicapas de fosforeno y arseneno hexagonal
(Figura 1), paralas cuales no hay un acuerdo sobre el nimero total de apilamientos. Por medio
de la teoria del funcional de la densidad, se calcularon las propiedades electronicas donde se
determind que la estructura méas favorable para e fosforeno es la forma A1B-1 y para €
arseneno la A1B1, cuyas configuraciones se reportan por primera vez. Estos hallazgos resaltan
la importancia de considerar todas las configuraciones de apilamiento posibles en la blsqueda
de la estructura de minima energia.
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Figura 1. (a) Todas las posibilidades para apilar bicapas homonucleares distorsionadas acomodadas en forma matricial. (b) Las
cinco configuraciones de apilamiento diferentes para este tipo de materiales.
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Exploracién tedrica de 2,2 -bipiridinas como electrolitos activos en baterias de
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Las baterias de flujo organicas acuosas representan una opcién mas barata 'y amigable con el
medio ambiente que los dispositivos comerciales actuales empleando vanadio como electrolito
actvo. En este rubro € espectro de moléculas que han sido estudiadas hasta el momento no es
muy amplio y abarca basicamente las familas de quinonas, naftogquinonas, antraquinonas,
derivados del violdgeno y derivados del TEMPO. Esta aparente limitacion es precisamente la
que abre las puertas para explorar tedricamente nuevos materiales organicos que pudieran ser
utilizados en baterias de flujo organicas. En este trabgjo, a partir de la estructura de 156
derivados de la 2,2 -bipiridina, cuya sintesis se encuentra reportada en la literatura, se
estimaron los potenciales de reduccion, la segunda constante de acidez y la solubilidad en
agua. Los céculos fueron calibrados usando datos experimentales de un pequefio subconjunto
de moléculas. Se analizé € efecto de los grupos electrodonadores y electroatractores en los
potenciales de reduccién y la constante de acidez a través del parametro de Hammett. Los
céculos indican que un conjunto de cinco de los derivados estudiados, tienen potenciales
redox, constantes de acidez y una solubilidad adecuados para aplicaciones como materiales
electroactivos en baterias de flujo acuosas.
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Recientemente en nuestro grupo hay un renovado interés en la Matriz Densidad Reducida de
Orden Uno 2Ar;r") [1], en particular, en su topologia, inspirados en la Teoria Cuantica de
Atomos en Moléculas de Bader. En este trabajo presentamos un esquema computacional
generalizado para estudiar la topologia de ?(r;r"), que, a diferencia de la densidad electrénica,
es complicado debido a la presencia de nodos, regiones negativas y positivas. El campo de
gradiente ?2(r;r") divide el mapa de ?(r;r") en regiones de manera inequivoca. Dicha particion de
2r;r') en regiones especificas nos proporciona herramientas para analizar €l carécter
antienlazante en la molécula. El algoritmo empieza con la colocacién de los puntos criticos de
2r;r") utilizando el método de optimizacion de funcion racional particionada (P-RFO) de
Simons et al. [2] adaptado a ?(r;r"), una funcién de seis dimensiones.
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Momento Dipolar Restringido en la Teoria de Funcionales de la Densidad (CD-
DFT).
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En este trabgjo se desarrolla una nueva metodologia para describir a un sistema con un
momento dipolar restringido, CD-DFT (constrained dipole density functional theory). Se
propone un nuevo Lagrangiano € cua tiene la restriccion de que e momento dipolar del
sistema tenga un valor pre-definido. La solucion autoconsistente de esta metodologia ofrece
una densidad Unica que minimiza la energia del sistema y reproduce € valor esperado del
momento dipolar preestablecido. Con esta metodologia se determinaron cargas para la
parametrizacion de campos de fuerza en dinamicas moleculares clasicas [1]. Para este fin, se
implementé e método ADCH [2] (atomic dipole moment corrected Hirshfeld population
method), el cual corrige las cargas de Hirshfeld para que estas reproduzcan e momento dipolar
de la densidad autoconsistente. Los valores predefinidos de los momentos dipolares en los
cédlculos autoconsistentes son los que reproducen la constante dieléctrica experimental del
fluido correspondiente. Los campos de fuerza parametrizados de esta forma llevan a resultados
razonables en la prediccion de diversas propiedades, como los calores de vaporizacion, los
coeficientes de autodifusion, las viscosidades, las compresibilidades isotérmicas y los
coeficientes de expansion volumeétrica de substancias puras.
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M ecanismos de accion de algunas moléculas antirradicales: endégenasy
exdgenas
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Los antirradicales son moléculas capaces de retardar o inhibir €l dafio celular causado por €l
estrés oxidativo, provocado por los radicales libres que se presentan de manera natural en €l
organismo.1-3 Pero, debido a factores como malos habitos y contaminacion ambiental, los
radicales libres pueden ser producidos en altas cantidades provocando diversas enfermedades.2
En este trabgo se presentan resultados del estudio teodrico-computacional de distintos
antirradicales endégenos como la melatonina y tres de sus metabolitos activos y exdgenos
como vitaminas (vitamina A y E) y compuestos de productos naturales (curcumina y acido
chicorico). Se evaluaron 3 mecanismos de accion antirradical como la transferencia de electron
simple (SET) mediante el mapa donador-aceptor (DAM. Fig. 1) y e mapa total donador-
aceptor de electrones (FEDAM); la transferencia de &tomos de hidrogeno y la inhibicion de la
Xantina Oxidasa (XO) en AutoDock.4—7 También, se usaron descriptores de la Teoria de
Funcionales de |la Densidad Conceptual para evaluar su reactividad y, finamente, evaluamos
su permeabilidad a la membrana, biodisponibilidad y toxicidad. Todos los célculos fueron
realizados en Gaussian09 con el nivel de teoria M06-2X/6-31+G(d)/SMD, elegido de una
calibracion previa. Por ultimo, para modelar el medio hidrofilico se utiliz6 aguay parala parte
lipofilica, a pentiletanoato, con el modelo de solvente de medio continuo SMD.
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El desarrollo de inhibidores de la corrosion basados en compuestos organicos es un campo
de interés que esta creciendo debido a su aplicacion en la industria. Un método para proteger a
los metales y las aleaciones de un entorno agresivo y de la corrosion, es adicionar especies
organicas a la solucion de contacto para reducir la tasa de corrosion. La mayoria de estos
inhibidores son compuestos organicos que contienen &omos electronegativos, tales como
N,S,P y O; enlaces insaturados, y sistemas conjugados planos incluyendo ciclos aromaticos.
[1,2] Grupos de moléculas organicas, tales como son las xantinas pueden formar capas
protectoras en la superficie del metal con habilidades inhibidoras de la corrosion y que ademas
son amigables con e medio ambiente. Los calculos de estructura electrénica representan una
herramienta para la comprensién e interpretacion de diversos fendmenos quimicos y resultados
experimentales.[3] ¢Es posible comprender |a eficiencia inhibidora de la corrosion de dichas
moléculas a través del andlisis de la estructura electronica molecular?4] Para responder ésta
pregunta analizaremos a la familia de las xantinas que han sido propuestas como inhibidores de
la corrosion y se presenta la actuacion de la cafeina sobre dos superficies metalicas. Finalmente
pondremos de manifiesto las limitaciones que se presentan para comprender y estudiar de
manera global el fendmeno de lainhibicion de la corrosion y los alcances que se pueden lograr
hasta el momento.
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Se presentara una implementacion semidirecta de la teoria del propagador del electron de
segundo orden (EPT2) aplicando el guste local de la densidad (local density fitting, |df) sobre
la base auxiliar. Esta implementacion no guarda las integrales de repulsion electronica de tres
centros (ERIS), sino un objeto tensorial que resulta de aplicar la aproximacion de resolucion de
la identidad a las ecuaciones de EPT2. El objeto tensorial requiere la misma cantidad de
memoria que las ERIs, pero permite una mejor gestion de memoria y una division por lotes
mas regular. Se usa la metodologia de Modified Cholesky en la matriz de Coulomb obtenida
tras la aplicacion de LDF, lo que permite obtener soluciones estables con un bgo costo
computacional. Para sistemas grandes el algoritmo resulta més eficiente que una
implementacion convencional que guarde ERIs, ya que evita la escritura a disco cuando no hay
suficiente memoria, también resulta mas eficiente que una implementacion directa ya que
minimiza la cantidad de veces que hay que evaluar las ERIs. En consecuencia, se vuelve una
mejor adternativa en tiempo de computo respecto a otros algoritmos. El agoritmo fue
implementado en paralelo con OpenMP dentro del software Nagual. Se presentarén
comparaciones del algoritmo propuesto contra € algoritmo convencional, asi como contra €l
algoritmo directo. También se presentaran resultados de sistemas grandes, como fulerenos,
para demostrar la aplicabilidad del algoritmo.

Figura 1: C60 Figura 2: C70 Figura 3: C82

Cuadro 1: Energias de ionizacion para fulerenos, mimeros de funciones de base (N) y tiempos
de computo con el algoritmo semidirecto para EPT2. Se usd base 6-3114G(d) con base
auxiliar GEN-A2*,

Molécula | EP2 (eV) KT (eV) Exp.(eV) | N Nour  Niatches | Tlempo EPT2(h)
C60 7.075 7.909 7.6 1380 5640 3 4.95
C70 7.004 7.562 - 1610 6580 4 9.00
82 6.261 6.947 - 1886 7708 7 16.19
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Facultad de Quimica, UAEMex

La identificacion de radicales organicos en ligantes no inocentes coordinados a metales de
transicion requiere amplia evidencia espectroscopica para corroborar su existencia. El
modelado computacional puede fungir como interprete de estos resultados experimentales. En
este trabajo presentamos un estudio teorico-practico donde un compuesto de coordinacion de
Ni(Il) con ligantes ?-oxoditioester presenta comportamiento paramagnético originado por un
radical organico en € estado solido pero pierde caracter paramagnético en disolucion. Célculos
de DFT de diferentes conformaciones y tautdbmeros fueron comparados con la estructura
cristalogréfica. Esto permiti6 establecer la localizacién del radical orgénico. La simulacion del
espectro de RPE y de los tensores de acoplamiento hiperfino mediante DFT concuerda con los
espectros experimentales. Finalmente, el modelado computacional de la restriccion sistematica
en un angulo diedro del ligante permitio dar una explicacion a los diferentes comportamientos
magnéticos en estado solido y en disolucion.
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Coordinacién de aluminio a sistemas bioquimicos.
Rafael Grande-Aztatzi, Elena Formoso, Jon |. Mujika, Jesus M. Ugalde, Xabier Lopez

Euskal Herriko Unibertsitatea (UPV/EHU) y Donostia International Physics Center (DIPC). Donostia, 20018, Euskadi, Espafia.

El auminio es e tercer elemento més abundante en la corteza terrestre, pero no es un
elemento esencial en ningin sistema vivo y ha sido excluido de los ciclos bidticos; sin
embargo, debido a la intervencion humana y a amplio uso en la vida diaria, su
biodisponibilidad se ha incrementado y se ha incorporado en sistemas bioldgicos a lo largo del
ultimo siglo. Desafortunadamente, su toxicidad ha sido relacionada con varias enfermedades de
significante riesgo para la salud humana[l1,2] En los Ultimos afios, hemos estudiado la
interaccion de este metal con diferentes especies de interés bioquimico, tales como ligandos de
bajo peso molecular, como citratos, biofosfatos, entre otros, asi como fragmentos de proteinas
relacionadas con la enfermedad de Alzheimer, para entender la participacion del aluminio en
los procesos de agregacion de neurofilamentos. Todos los estudios han sido desarrollados
usando métodos tedricos, analizando las energias de afinidad de los ligandos y asi determinar
el tipo de especies que pueden estar presentes en los ambientes bioldgicos para entender los
efectos del auminio en ellos[3-5]
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Antipsicéticosy quimica cuantica
AnaMartinez

Instituto de Investigaciones en Materiales, UNAM

Lapalabra’’ psicosis" fue utilizada por primeravez en 1845 como una alternativa alalocuray
la mania. Se deriva del griego - psico que significa ama y osis que significa anormal. La
psicosis se controla con antipsicoticos. Los antipsicoticos comenzaron como antihistaminicos.
El primero de ellos fue e Largactil® y su descubrimiento dio pie a la cuarta revolucion en
psiquiatria. Después se han sintetizado cientos de antipsicéticos. En este trabajo presentamos
un estudio tedrico basado en la teoria de funcionales de la densidad de diversos antipsicoticos,
y proponemos un modelo para su clasificacion que puede ayudar en la sintesis y € disefio de
nuevas drogas. Utilizando diversos descriptores quimicos proponemos ademas un posible
mecanismo de reaccion. Los antipsicoticos que se utilizan son agonistas o antagonistas de la
dopamina. Utilizando la teoria de Pearson de acidos y bases duros y blandos, nuestros
resultados muestran que los antagonistas se pueden clasificar como acidos blandos mientras
gue los agonistas son bases duras. Los agonistas tienen un mecanismo de accion similar al dela
dopamina. Con estos resultados se tiene méas informacion sobre este complgjo sistema y se
contribuye al entendimiento de la psicosis.
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Modificando la estructura de complgosde Oro (I) mediante el grado de
fluoracion

José Manuel Guevara-Vela, Luis Turcio qucia Eduardo Romero-Montalvo, Tomés Rocha-Rinza, Angel Martin Pendas,
Marcos Flores-Alamo, Hugo Torrens, Guillermo Moreno-Alcantar

Instituto de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México. Circuito Exterior, Ciudad Universitaria, Delegacion
Coyoacan, 04510, Ciudad de México., Facultad de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México. Circuito Escolar,
Ciudad Universitaria, Delegacion Coyoacan, 04510, Ciudad de México., Departmento de Quimica Fisicay Analitica,
Universidad de Oviedo, E-33006, Julian Claveria, 8, 33006, Oviedo, Espafia., Institut de Science et d’ Ingénierie
Supramoléculaires (1SIS), University of Strasbourg. 8 alleé Gaspard Monge, 67083 Strasbourg Cedex, Francia.

En este trabgjo, presentamos un gjemplo del uso de la teoria cuantica de &omos en moléculas
(QTAIM) [1] y € indice de interaccion no covalente (NCI) [2] para explorar las interacciones
supramol eculares que dirigen el empaque cristalino en un serie de compuestos de fluorotiolato
trifenilfosfina Oro (1) con la formula genera [Au (S?F)(Ph3P)] donde Ph3P = trifenilfosfinay
SRF = SC6F5 (1), SC6HF4-4 (2), SC6F4 (CF3) -4 (3) , SC6H3F2-2,4 (4), SC6H3F2-3,4 (5),
SC6H3F2-3,5 (6), SC6H4 (CF3) -2 (7), SC6H4F-2 (8), SC6H4F-3 (9), SC6H4F-4 (10), SCF3
(11), SCH2CF3 (12). Para €ello obtuvimos las densidades electronicas de los distintos
compuestos usando € funciona BP86 en combinacién con la base Def2-TZVP y €
Hamiltoniano correspondiente a la aproximacion regular de orden cero para tomar en cuenta
los efectos relativistas de los electrones moviendose a atas velocidades cerca del nucleo.
Usando este procedimiento, que ha sido validado en experiencias anteriores [3], identificamos
tres tipos de interacciones no covalentes. enlaces de hidrogeno débiles, apilamiento ? F -?y
contactos oro-oro que juntos determinan el tipo de empague de crista de cada sistema
Mediante esta investigacion obtuvimos una vista detallada de las propiedades electrénicas y
estructurales, derivadas de los patrones de fluoracion en los ligandos, que caracterizan esta
serie de compuestos.
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Unareaccion en dos medios, medio diferentes: Agua liquiday su interfase con
el aire

Bijayalaxmi Athokpam, Damien Laage, Margarital. Bernal-Uruchurtu

CNRS, Ecole Normale Supérieure, Centro de Investigaciones Quimicas, Universidad Auténomadel Estado de Morelos

En los Ultimos afios se ha observado experimentalmente que numerosas reacciones de sintesis
organica se aceleran, entre tres y seis ordenes de magnitud, a ocurrir en microgotag 1].
Ademés, estudios de algunas reacciones atmosféricas han puesto en relevancia la diferencia
importante entre la reactividad observada en disolucion y en la interfase agual/aire de procesos
como la formacion del radical OH a partir de ozono en la tropdsfera[2]. Lo anterior ha
promovido la busgueda de rutas abidticas de la sintesis de algunos ribonucledsidos y el
descubrimiento de la reduccion espontanea de algunas moléculas organicas en microgotad 3].
Estos antecedentes nos motivaron a explorar la formacion del enlace peptidico, que Griffith y
Vaida detectaron experimentalmente [4] catalizado en la interfase por iones metélicos, en
ausencia de ellos como una posible ruta prebidtica para la formacion de péptidos. Empleando
SEBOMD (Dinamica Molecular Born-Oppenheimer Semi-Empirica) [5] con e modelo semi-
empirico, PM3-MAIS [7] implementado en AmberTools18 [6], estudiamos la condensacién de
dos moléculas del ester etilico de la Leucina en medio acuoso. Comparamos lo observado en la
interfase agua/aire con € bulto de la disolucion. Mostraremos la caracterizacion molecular de
las etapas del mecanismo observado en uno y otro sistema asi como las barreras energéticas
que se calcularon empleando técnicas comunes, en particular umbrella-sampling.

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica| 2019



Referencias:
Banerjee, S, et d., Analyst, 142, 1399 (2017);
Anglada, J. M. et a., PNAS, 111, 11618 (2014)

Nam, 1., Nam, H. H., and Zare, R. N., PNAS, 115, 36 (2018); Lee, J. K., JACS, 142, 10585
(2019)

Griffith, E.C., and Vaida, V., PNAS, 109, 15697 (2012)
Marion, A., Gokcan, H., and Monard, G., J. Chem Inf. Mod. 59, 206 (2019)

D.A. Casg, |.Y. Ben-Shaom, S.R. Brozdll, D.S. Cerutti, T.E. Cheatham, 11I, V.W.D. Cruzeiro,
T.A. Darden, R.E. Duke, D. Ghoreishi, M.K. Gilson, H. Gohlke, A.W. Goetz, D. Greene, R
Harris, N. Homeyer, S. |zadi, A. Kovaenko, T. Kurtzman, T.S. Lee, S. LeGrand, P. Li, C. Lin,
J. Liu, T. Luchko, R. Luo, D.J. Mermelstein, K.M. Merz, Y. Miao, G. Monard, C. Nguyen, H.
Nguyen, I. Omelyan, A. Onufriev, F. Pan, R. Qi, D.R. Roe, A. Roitberg, C. Sagui, S. Schott-
Verdugo, J. Shen, C.L. Simmerling, J. Smith, R. Salomon-Ferrer, J. Swails, R.C. Walker, J.
Wang, H. Wei, R.M. Wolf, X. Wu, L. Xiao, D.M. York and P.A. Kollman (2018), AMBER
2018, University of California, San Francisco.

Bernal-Uruchurtu, M.1., and Ruiz-Lopez, M. F., Chem. Phys. Lett., 330, 118 (2000)

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica| 2019



Estudio computacional del mecanismo de accidn de la enzima ?-secr etasa

Dulce Consuelo Guzman Ocampo, Rodrigo Aguayo Ortiz, Laura Dominguez Duefias

Departamento de Fisicoquimica, Facultad de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México, Department of Internal
Medicine, Division of Cardiovascular Medicine, University of Michigan, Departamento de Fisicoquimica, Facultad de
Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México

La enzima ?-secretasa participa en € Ultimo paso de la escision secuencial de la Proteina
Precursora Amiloide (APP), que culmina en la formacion de los péptidos ?-amiloides (A?).
Estos péptidos pueden formar agregados extracelulares, cuya acumulacion es una de las dos
evidencias patoldgicas de la enfermedad de Alzheimer. La escision de ?-secretasa a APP
conduce a la produccion de péptidos A? con diferentes longitudes. De acuerdo con la hipétesis
amiloidogénica, un desbalance en la proporcion de A?40:A?42 resulta en el desarrollo de la
enfermedad de Alzheimer. Es indispensable una descripcion del mecanismo de reaccion como
guia para € disefio racional de farmacos enfocados a curar o detener la enfermedad de
Alzheimer. En este estudio se emplearon metodologias de la quimica computacional QM/MM
para determinar e mecanismo de escision de APP por ?-secretasa, responsable de la
generacion de los péptidos A?. Se identificaron las interacciones entre € sitio catalitico y el
sustrato que dirigen la catélisis de la enzima, asi como el efecto energético y estérico de una
mutacion que conduce a un cambio en e sitio de corte, responsable de la generacion de los
péptidos A?42 mas tOXicos y propensos a agregarse.
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Estructura Electr 6nicay Especiacion de Oxidos de Actinidos
Pere Mir6

University of South Dakota

Los oxidos y peréxidos de actinidos son altamente relevantes para €l desarrollo de un ciclo
nuclear avanzado incluyendo e reprocesado de residuos nucleares y su amacengje a largo
plazo. Las nanocapsulas de perdxido de uranilo emergieron como una familia Unica dentro de
los compuestos actinidos, especialmente por su generacion a través del autoensamblaje de
monomeros en fase acuosa. Sin embargo detras de su aparente simplicidad sintética y
estructural estas especies ocultan una gran complejidad en su crecimiento que esta altamente
controlado por el pH, contraiones, y las concentraciones de las diferentes especies en solucion.
En esta ponencia se presentaran nuestros estudios tedricos sobre la estructura electronica y
especiacion de perdxidos de uranilo usando DFT incluyendo la dimerizacion inicia de
compuestos monomericos, € proceso de formacién y especiacion de tetrdmeros
[(UO2)4(02)8]8- (U4), pentameros [(UO2)5(02)10]10- (U5), y  hexameros
[(UO2)6(02)12]12- (U6), la estabilidad relativa de los isdmeros estructurales de
[(UO2)20(02)30]20- (U20) y finamente la estructura electronica de diferentes
nanocapsulas.
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Relativistic Effectson Atoms In Molecules: Resultsfor 2-Component
Hamiltonians

James S. M. Anderson

Instituto de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México

The quantum theory of atoms in molecules (QTAIM) as originaly formulated is a successful
method for computing atomic properties within a nonrelativistic quantum mechanical
framework. Prof. R.F.W. Bader and coworkers showed that AIM satisfies the Schwinger
principle of stationary action and as such justifying its utility for computing atomic properties
in a nonrelativistic setting. Relativity must be accounted for when computing properties of
chemical systems that include nuclel with atomic number larger than 37. | will demonstrate
how to formulate QTAIM to include relativistic effects in defining a proper quantum
subsystem that satisfies Schwinger's principle of stationary action for two-component
Hamiltonians. This will be carried out in an analogous way to the nonrelativistic treatment of
QTAIM. | will concentrate on some popular two-component Hamiltonians including the

popular scalar-relativistic zeroth-order regular approximation (SR-ZORA). | will show how
relativistic effects can alter the molecular graph.
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Disefio Racional de Antioxidantes Multifuncionales. Primera Etapa
Annia Galano

Universidad Auténoma Metropolitana - | ztapalapa

Actualmente €l estrés oxidativo ha sido relacionado con el desarrollo de muchas enfermedades
multifactoriales de alto impacto, como los desordenes neurodegenerativos. Es por ello que la
busgueda de antioxidantes multifuncionales es un aea de investigacion con posibles
implicaciones terapéuticas. En esta plética se describe un protocolo computacional disefiado
para la blsgueda de antioxidantes multifunciona con potencial aplicacion como
neuroprotectores. Se ejemplifica su uso con derivados de melatonina.
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Impacto de la estabilidad relativa de confér mer os zwitteridnicos en péptidos
cristalinos

Alvaro de Jestis Ochoa Calle, Marcelo Galvan, Joel Ireta

Universidad Auténoma Metropolitana.-1ztapal apa

Debido a sus propiedades fisicoquimicas como la gran dureza o su capacidad piezoeléctrica,
los dipéptidos han despertado un gran interés para desarrollar biomateriales con aplicacion
tecnologica. Algunos de estos dipéptidos tienden a cristalizar como un ensamble de estructuras
tubulares con canales hidrofdbicos o hidrofilicos. Los dipéptidos conformados por L-Ala, L-
Va o L-lle-Ala, forman canales hidrofdbicos mientras que |os que contienen L-Phe, L-Leu o L-
lle-Leu forman canales hidrofilicos. En el primer tipo de cristales la conformacién de los
dipéptidos es tal que las cadenas laterales se encuentran en lados opuestos del plano peptidico.
En este trabajo se estudia la estabilidad relativa de los dos conformeros presentes mas estables
en los cristales formados por estos péptidos. Se corrobora la propuesta de que los conformeros
mas estables en presencia de disolvente son los que prevalecen en fase sdlida. Debido a la
naturaleza zwitteridnica de estos sistemas se utilizan modelos de solvente de respuesta no
uniforme que describen apropiadamente |la solvatacion de aniones y cationes y que muestran un
buen desempefio en la descripcion de la estructura zwitterionica de laglicina

J

FL-cis FL-trans
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Nuevos Ligandos Azadiboriridinay 12-P-6 Oxafosfato: Estructuray
Reactividad

J. Oscar C. Jimenez-Halla, Rong Shang, Masaaki Nakamoto, Y ohsuke Y amamoto

Departamento de Quimica, Division de Ciencias Naturales y Exactas, Universidad de Guanajuato, Noria Alta s/n 36050,
Guanajuato, Gto., Department of Chemistry, Graduate School of Science, Hiroshima University, 1-3-1 Kagamiyama, 7398526
Higashi-Hiroshima, Japan.

La busqueda de nuevos ligandos que, tanto estérica como electronicamente, confieran una
reactividad modulada diferente alo que se hubo reportado anteriormente es muy importante en
la Quimica Organometdlica y de Coordinacién para desarrollar reacciones ain no conocidas.
En este trabajo se presenta un nuevo ligando, tri(t-butil)azadiboririding, usado en la sintesis de
compuestos de organoboro como en las reacciones de acoplamiento de Suzuki-Miyaura, frente
a un complejo de AuCl(L). Nuestros cédculos a nivel DFT revelan que, dependiendo de la
capacidad donadora de L, éste se transfiere o no a la azadiboriridina 'y esto tiene implicaciones
en la reactividad frente a isonitrilos, como e emplo. Por otro lado, analizamos estereoisdmeros
de 12-P-6 oxafosfatos, que son compuestos de fosforo hipervalentes, estudiados dentro de la
quimica de pares de Lewis frustrados, derivados del ligando de Martin. Se presenta evidencia
tedrica y experimental sobre su mecanismo de formacién, a diferencia de un ligando similar
investigado por Matsukaway col.
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Electrones desapar eados dentro dela Teoria de Matriz de Densidad
Raul Quintero-Monsebaiz, Alberto Vela, Mario Piris

Centro de Investigacion y Estudios Avanzados del Instituto Politécnico Nacional (CINVESTAV), Donostia I nternational
Physics Center (DIPC)

Dentro de los métodos que utilizan la matriz de densidad de primer orden para describir
sistemas cuanticos, el método Piris natural orbital functional (PNOF) ha ganado popularidad en
los Ultimos afios, esto es debido a que €l disefio de los funcionales cumplen condiciones
necesarias de representabilidad de la matriz de densidad reducida de orden dos y condiciones
necesarias y su-ficientes de la matriz del ensamble de la matriz de orden uno. En particular, €l
PNOF5 y PNOF7 estan construidos con estos criterios. Estos funcionales pueden descirbir
tanto sistemas con espin compensado como no compensado. Los funcionales de espin
polarizado PNOF5 y PNOF7 tienen la restriccion que los nimeros de ocupacion para
electrones fraccionarios estén fijos, para podercumplir con el valor esperado de la proyeccion
del espin en € ge z y € espin totoal. En este trabajo se propone una nueva forma de los
funciondles PNOF 5 y 7 de espin polarizado pero ahora con electrones desapareados
fraccionariosy conservando las condiciones de N-respresentabilidad y simetria de espin.
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Modelamiento estructural del ZnO-M (M = Al, Ag) destacando las propiedades
electronicas

Cristian Eduardo Garcia L 6pez, Irineo Pedro Zaragoza Rivera

Tecnolégico Nacional de México, Campus Instituto Tecnol6gico de Tlalnepantla,, Av. Mario Colin S/N, Ap. Postal 750,
Tlalnepantlade Baz, La Comunidad, Edo. Méx., México

Los agregados de &omosde zinc y oxigeno se presentan en monocapas planas con forma
estructural de hexégonos. El modelo inicia consta de 24 atomos que forma una estructura de
ZnO con Zny, y O, denominada modelo de monocapa. Para obtener una estructura
tridimensional se utilizaron dos monocapas con un desfase de tal forma que un &omo de zinc
de una monocapa se colocaencima de un aomo de oxigeno de la otra monocapa, para
determinar la interaccion Zn-O y obtener dicha estructura por medio del célculo de
optimizacion la geometria. A partir de este modelo tridimensional de 48 &omos se selecciond
por calculos single point el a&omo con menor energia para € intercambio de Zn por (Al, Ag).
Seleccionando la sustitucion se calculd la estructura optimizada, observando los diferentes
cambios estructurales y distribucion de la carga por medio del andlisis poblacional segun
Mulliken. Ademés, se analizaron losvalores de la energia, la longitud de los enlaces y los
orbitales de frontera para cada sistema optimizado de Zn,, Al, y O,, en forma equivalente
para Ag. Los cambios de energiay transferencia de carga se discuten en términos de la
distancia de interaccién entre los &omos compuestos por (Al, Ag) y sus diferentes formas
resultantes en cada estructura final dopada. La metodologiaesta en e nivel de Teoria de
Funcionalesde laDensidad (DFT), con € funciona MO06-2x, funciones base DZVP, con
multiplicidad 1 y carga neutra, utilizando el paquete de computo NWChem.

= (e 2 el —=
S 0I5
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EFECTOSNO ADITIVOSEN LA INTERACCION DE CUMULOSDE
AGUA CON CATIONESY ANIONES

Arturo Sauza de laVega, Tomas Rocha Rinza

Instituto de Quimica UNAM

Las propiedades del agua dependen principalmente de las interacciones entre las moléculas de
agua mediante enlaces de hidrogeno. Una de las caracteristicas més importantes es su
capacidad de disolver y solvatar una gran cantidad de compuestos ionicos. Ademas, |os iones
representan un factor importante en la estabilizacion de biomoléculas y son primordiales en
procesos ambientales e industriales. Se estudia la influencia de los iones Li, Na, K, Be, Mg,
Ca, F, Cl, Br, NO3y SO4 sobre el enlace de hidrogeno en los cimulos de agua (H20)n, n=1-
8. Se rediz6 la busgueda de los conformeros de menor energia electronica empleando el
funcional de intercambio y correlacion M06-2X con las funciones de base Def2TZVP. A
continuacion se realizaron optimizaciones de geometria con el mismo funcional y la base
orbital 6-311++G(3df,3pd). También se han utilizado herramientas de topologia quimico
cuantica, en especia la teoria cudntica de adomos en moléculas (QTAIM, por sus siglas en
inglés) y la particion de la energia electronica de atomos cuanticos interactuantes (1QA, por sus
siglas en inglés) para estudiar los efectos no aditivos en las interacciones estudiadas. Se
observaron efectos cooperativos y anticooperativos asociados con las interacciones ién-dipolo
y los enlaces de hidrégeno. Los efectos anticooperativos en la interaccion ion-dipolo causan
unadisminucion en la energia de interaccién entre €l cation y las moléculas de agua vecinas.
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I mplementacién de un Hartree Fock L DF con efectos relativistas dentro del
programa deM on2k

Kevin Oswaldo Pérez Becerra, Héctor Xolotl Silos Vega, Bernardo Antonio Zifiiga Gutierrez

Departamento de Quimica Universidad de Guadalgjara, Departamento de Quimica Universidad de Colima, Departamento de
Quimica Universidad de Guadalgjara

Cuando se lidia con moléculas que contiene nucleos grandes los modelados se complican
debido a que éstos presentan efectos relativistas, por e€llo es necesario implementar éstos para
obtener resultados que se acerquen a los datos experimentales y poder hacer predicciones
tedricas correctas. En este trabajo se incluyeron efectos relativistas escalares en e método
Hartree Fock LDF [1], el cudl posee una alta eficiencia computacional. Para tratar |os efectos
relativistas escalares se utilizo la aproximacion regular de orden cero (ZORA por sus siglas en
inglés) [2]. Para validar los resultados obtenidos con nuestra implementacion, se compararon
contra cdlculos que no consideran los efectos relativistas y simultdneamente contra datos
experimentales de energias de ionizacion. Presentando ademés un andlisis del tiempo de
computo requerido en lo célculos.
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Estudio tedrico delasinteracciones entre DESsy CFs

Mauricio Méndez-Torruco, Myrna H. Matus

Unidad de Servicios de Apoyo en Resolucion Analitica, Universidad Veracruzana,, Av. Luis Castelazo Ayala S/N, Col.
Industrial-Animas, Xalapa, Veracruz, C. P. 91190, MEXICO

La guimica verde busca activamente € desarrollo de nuevos compuestos que reemplacen los
disolventes organicos comunes que presentan toxicidad inherente y son peligrosos para €l
ambiente. Una alternativa son los disolventes eutécticos profundos (Deep Eutectic Solvents,
DESs), los cuales han Ilamado la atencion para su aplicacion en procesos quimicos como
extraccion y sintesis [1]. Dentro de las aplicaciones de los DESs, se ha estudiado su uso en la
extraccion de compuestos bioactivos (fendlicos) [2]. Con € fin de explorar méas a fondo €l
proceso de extraccion de compuestos fendlicos empleando DESs y comprenderlo, desde el
punto de vista molecular, es importante conocer qué tipo de interacciones intermoleculares
(tales como puentes de hidrégeno, cation—? o van der Waals) entre el DES y los compuestos
fendlicos permiten que estos ultimos se solubilicen en dicho DES. Por lo anterior, se propone
el uso de las herramientas de la Quimica Computacional [3], tales como AIM y NCI
empleando € nivel de calculo PBE-D3/6-31++G(d,p), para € estudio de las interacciones
intermoleculares entre DES y compuestos fendlicos.
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ESTUDIO DE LASINTERACCIONESENTRE LIQUIDOSIONICOSY CO2
EMPLEANDO TFD

Diego Roman-Montalvo, MyrnaH. Matus

Unidad de Servicios de Apoyo en Resolucion Analitica, Universidad Veracruzana, Av. Luis Castelazo Ayala S/N, Cal.
Industrial-Animas, Xaapa, Veracruz, C. P. 91190, MEXICO.

En los procesos de produccion a nivel industrial, se generan diariamente, ademas de nuestros
productos deseados, grandes cantidades de desechos y contaminantes. Por esto, se ha buscado
modificar los procesos de produccion, implementando el tratamiento de residuos siempre que
sea posible, para disminuir nuestra huella ecolégica y cumplir con lineamientos
internacionales. Entre estos tratamientos nos encontramos de manera frecuente con la limpieza
de gases contaminantes mediante un proceso de absorcién, aunque para ello cominmente
utilizamos disolventes que también resultan ser contaminantes. Ante este problema, surge el
interés por mejorar estos procesos empleando Liquidos I6nicos (LIs) [1], los cuales, debido a
sus peculiares propiedades [2] y a su gran versatilidad, se les considera sustancias amigables
con el medio ambiente. Siendo que no es sencillo realizar pruebas y mediciones precisas de
propiedades de LIs sin equipo especializado, en este trabajo se propone € uso de la Quimica
Computacional para el disefio y estudio de diversos LIs que cumplan con las propiedades
termoquimicas necesarias para capturar CO, de manera eficiente [3]. Este estudio se llevo a
cabo realizando una optimizacién y un andlisis de las interacciones inter- e intramoleculares
empleando €l nivel de cdlculo PBE-D3/6-311++G**.
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Propiedades mesoscopicasy molecularesde L1 utilizados como disper santes de
asfaltenos

Ana Cristina Ramirez Gallardo, |sidoro Garcia Cruz

Instituto Mexicano del Petréleo

Los asfaltenos se definen como la fraccién mas pesada y polar del petroleo. Para mejorar el
transporte de aceite crudo, se buscan opciones que mejoren el flujo mediante la disolucién de
los asfaltenos con diferentes dispersantes o detergentes. Recientemente los liquidos i6nicos
(L1s) han sido considerados como una nueva clase de disolventes que permiten hacer los
procesos mas verdes o ecoldgicos debido a sus propiedades fisicas y quimicas, por lo que
pueden ser utilizados como disolventes y dispersantes para diferentes procesos quimicos, entre
ellos, la inhibicion de la agregacion asfaténica. En este trabajo, se determinaron propiedades
termodinamicas de solventes orgéanicos y liquidos ionicos tales como densidad, viscosidad y
tension interfacial, con simulacién molecular con e software Large-Scale Atomic Molecular
Massively Parallel Simulator, considerando ensambles microcanénicos NVT y NPT. Estos
resultados fueron correlacionados con propiedades electronicas del asfalteno, con solventes
organicos y LIs, mediante la Teoria de Funcionales de la Densidad, empleando & codigo
computacional DMol3 del paguete de programas Materials Studio. Con base en los resultados
de tension interfacial, densidad y viscosidad de los LIs, obtenidos con simulacién molecular,
asi como de estructura electronica se puede establecer que los LIs y solventes organicos
estudiados en este trabajo pueden ayudar a solubilizar al asfalteno, estructura obtenida a partir
de un aceite crudo de México.
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Disefio de antioxidantes multifuncionales derivados de sesamol.

LauraMaria Castro Gonzélez, Annia Galano, Juan Ralll Alvarez |daboy

1. Facultad de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México, 2. Departamento de Quimica, Universidad Auténoma
Metropolitana-|ztapal apa.

Este trabajo reporta el disefio computacional de nuevos derivados de sesamol. Los derivados se
crearon mediante la adicion de cuatro grupos funcionales (-OH, -NH3, -COOH, -SH) en tres
posiciones diferentes de la molécula de sesamol. Se obtuvo un total de 50 derivados entre
compuestos mono, di y trisustituidos. Se evaluaron todos los derivados y un conjunto de
referencia de farmacos neuroprotectores comerciales seglin sus propiedades de absorcion,
distribucién, metabolismo, excrecion y toxicidad calculadas computacionalmente (ADMET).
Se disefid un criterio de puntaje de seleccion para escoger |o0s derivados mas promisorios. Las
propiedades de acidez tales como pka, los indices de reactividad y las energias de disociacion
de enlace de los 12 candidatos seleccionados se estimaron utilizando célculos de estructura
electronica en €l marco de la teoria del funciona de la densidad. Finamente, se seleccionaron
cuatro derivados de acuerdo con el consenso de todas las propiedades calculadas. Se propone
gue estas nuevas moléculas son potentes antioxidantes, incluso mejores que e sesamol y otros
antioxidantes comerciales. Esta metodologia permite el estudio f&cil y rdpido de las moléculas
derivadas, proporcionando un pequefio conjunto de moléculas que podrian evaluarse
experimentalmente para validar los resultados obtenidos. Motivado por estos resultados, se
realizaran mas investigaciones tedricas y experimentales para estudiar en profundidad las
mol écul as candidatas mas promisorias.
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| dentificando atr opoisdmer os en bi-1,2,3-triazoles mediante métodos
computacionales

Joanatan Michael Bautista Renedo, Sabrina Ayala Bueno, Nelly Ma. de la Paz Gonzélez Rivas, Horacio Reyes Perez, Erick
Cuevas Y afez

Universidad Auténomadel Estado de México, Tecnolégico de Estudios Superiores de Jocotitlan

Los 1,2,3-triazoles (1,2,3-Tz) son compuestos heterociclicos versédtiles con diversas
aplicaciones. De entre estas se encuentra su uso como antimicrobianos, fungicidas, quelantes e
incluso han sido utilizados como catalizadores. Por otra parte, los 5,5-bi-1,2,3-Tz son
compuestos biarilicos que constan de dos 1,2,3-Tz unidos entre si mediante un enlace sencillo.
Esta caracteristica estructural no solo provee a sistema de las cualidades originales de los
triazoles, si no que otorga la posibilidad de presentar atropoisomeria, un tipo de isomeria axial
que surge debido a la rotacion dificultada de un enlace. De tal modo que barreras energéticas
relacionadas a la rotacion del enlace con un valor mayor a 30 kcal/mol indican la presencia de
atropoisomeros. La relevancia de la presencia de atropoisomeros surge en la selectividad
conformacional, fendmeno conocido por desempefiar un papel fundamental en sistemas
biol6gicos. En e presente trabajo se estudia mediante teoria de funcionales de la densidad a un
nivel de teoria B3LY P/6-31G** la energia necesaria para rotar €l enlace sencillo Tz-Tz en una
serie de 5,5-bi-1,2,3-Tz propuesta por el grupo de Cuevas Y afiez y colaboradores, con € fin de
predecir la presencia de atropoisdmeros. De manera adicional se estudiaron las posibles
interacciones que surgen araiz de este cambio conformacional.
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Estudios de productos natur ales r elacionados con per ezona como agentes
antineoplasicos.

Maricarmen Herndndez-Rodriguez (A), Pablo |. Mendoza Sanchez (A), Martha Edith Macias Perez (B), Erika Rosales Cruz
(C), ElviaMera Jiménez (B), Marialnés Nicolés Vazquez (A), René Miranda Ruvalcaba (A)

(A) Quimicainorgéanica-organicadel Departamento de Ciencias Quimicas, de la Facultad de Estudios Superiores CuaLtitlan.
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Perezona (Per) representa un fitoproducto con actividad antineoplésica. Nuestro grupo de
trabajo ha demostrado que la inhibicién de la enzima Poli [ADP-ribosa] polimerasa 1 (PARP-
1) y lainduccién de un estado de estrés oxidativo representan 1os mecanismos de accién de
Per. Por lo tanto, el objetivo del presente estudio fue evaluar dos productos naturales
relacionados estructuralmente con Per; hidroxiperezona (OHPer) y su correspondiente
monoangelato (OHPer-MAnNg). Dichos compuestos se evaluaron in vitro en seis lineas
celulares de cancer (K562, MCF-7, MDA-MB-231, HeLa, U373 y A549) y una linea celular
sana (Vero) para determinar su citotoxicidad, tipo de muerte celular inducida, capacidad para
evitar la migracion celular y modificacion del ciclo celular. Ademas, se realizaron estudios in
vitro y computacionales para determinar la inhibicion de PARP-1 y su posible modo de unién.
La proliferacion celular y los ensayos del ciclo celular demostraron que e tratamiento con
OHPer-MAng induce apoptosis en lineas celulares MCF-7 (ICg4 = 26.23 M) y MDA-MB-231
(ICgy = 3.53 M) por aumento de las fases GO/G1 del ciclo celular, ademas, de inhibicion de
la migracién. La inhibicién de PARP-1 se corrobord, siendo OHPer-MAng el mas potente (IC
50=36.3 MM). Los estudios de acoplamiento molecular (docking) mostraron que OHPer-MAnNg
interacciona con €l sitio catalitico de PARP-1. De acuerdo con los resultados obtenidos, fue
posible demostrar la actividad anticancerigena de OHPer-Mang.
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Cumulosdetitanio: Tin 0, + 1y su solvataciéon con agua (n ? 9). Un estudio
tedrico DFT

Angeles Ortegay Miguel Castro

Dpto. Fisicay Quimicatedrica, Unidad de Posgrado, edificio B, Facultad de Quimica, UNAM

En este trabgjo se han estudiado las propiedades estructurales y electrénicas de cumulos de
titanio neutros, catidnicos'y anidnicos: Ti |0, £ 1 (n ? 9) mediante calculos cuanticos utilizando
el funciona puro BPW9l y bases orbitales 6-311++G(2d,2p). También se determind la
absorcion de una molécula de agua por estos cimulos. Para cada caso, Ti,, y Ti 0, + 1-H,0O se
identifico la estructura de minima energia. Se analizd la naturaleza del enlace metal-metal, la
estabilidad de los cumulos de Ti | dependiendo del tipo de carga, los momentos magnéticos y
su reactividad. Para los sistemas Ti |0, £ 1-H,0, se analizaron los cambios estructurales de la
molécula de agua a ser absorbida. Para algunos casos, las distancias y/o angulos de enlaces H-
O-H y Ti-O revelan la formacion de enlaces agoésticos, en donde ademas del enlace covalente
Ti—-O también hay una interaccion Ti—H, que produce la activacion del enlace H-O. Los
espectros IR, determinados para cada sistema en la aproximacion armonica, permiten
identificar los corrimientos de las frecuencias de vibracion del agua'y del grupo Ti-O en donde
ocurre la adsorcion. Estos resultados permiten el andlisis de los detalles nacientes de
solvatacion de estos cumul os.
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Uso de simetria en e software Nagual

José Alfredo Flores Ramos, Roberto Flores-Moreno

Departamento de Quimica, Universidad de Guadalgjara

En esta contribucion se describen las librerias de simetriaimplementadas en el software Nagual
[1]. Nagual es una paquete de software de estructura electronica que ademas puede readlizar
calculos ab Initio de orbitales de proton, positron y otros tipos de particulas a nivel Hartree-
Fock y correcciones basadas en funciones de Green. El algoritmo es capaz de determinar €l
grupo puntual establecido por la distribucién de los nucleos. Posteriormente utiliza teoria de
grupos Yy la representacion del grupo en matrices ortogonales de 3x3 para construir diferentes
representaciones reducibles e irreducibles que contienen la simetria del sistema inicia [2].
Utilizando la representacién reducible de las operaciones de simetria en las funciones de base
de un célculo de estructura electronica regular y el lema de Schur se obtienen combinaciones
lineales adaptadas por simetria. La base adaptada por simetria es utilizada para bloguear las
matrices requeridas para € calculo de energia en las ecuaciones del proceso de convergencia
de campo auto-consistente. Consecuentemente, los orbitales moleculares resultantes quedan
identificados con una representacion irreducible. Ademés se implement6 € etiquetado con los
simbolos de Mulliken [3]. De esta manera se obtiene informacion mas detallada sobre la
configuraciéon electronica molecular y se optimiza € tiempo de cdmputo requerido para
sistemas con alta simetria. Se presentaran g/ emplos especificos de resultados obtenidos con el
programa Nagual.
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DINAMICA MOLECULAR DE 5 POTENCIALESINHIBIDORES DE
ENTRADA DEL VIH-1

Rall Méarquez Avilés, Durbis Javier Castillo Pazos, Joaquin Barroso Flores

Instituto de Quimica UNAM

El Virus de Inmunodeficiencia Humana (VIH) inicia su ciclo de vida mediante la interaccion
de la glicoproteina gp120 ubicada en su superficie con la segunda region de la proteina CD4 de
los linfocitos Th formando un complejo que permite la fusion posterior de la membrana viral
con la membrana celular. La busqueda de inhibidores de entrada para evitar la formacion de
este complejo en el proceso de generacion de antiretrovirales ha sido enormemente estudiada
desde e descubrimiento del virus a inicios del afio 1980. En este proyecto se realizaron
dindmicas moleculares en AMBER a 500 ns de las interacciones de cinco posibles inhibidores
generados a partir del nicleo de piperazina de un compuesto base mediante un algoritmo de
docking molecular y scoring previamente realizado. Se generaron trayectorias de 500 ns en un
ensable NPT y se calcularon las energias de unién por Poison-Boltzmann y Generalized Born,
energias electrostéticas y de Van der Waals del complejo, asi como mapas de potencial
electrostatico a partir de optimizaciones del ligando en cuestidn, para conocer |as interacciones
principales que genera con las proteinas implicadas en la entrada del VIH y su posible
inhibicion. De este modo se encontré que los cinco ligandos seleccionados actlan como
buenos inhibidores de entrada del VIH-1, interactuando con la cavidad Phe43 durante todo el
proceso de simulacion.
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Nanocapas de grafeno con defectos para la adsorcion y deteccion de nucleobases
Roberto Carrion Ramirez, Alan Miralrio, Ximena Martinez Coronel, Miguel Castro
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En afios recientes, se han disefiado y probado diversos dispositivos de escala nanomeétrica para
el secuenciamiento del DNA aatavelocidad basados en el grafeno.? En este trabgjo, se reporta
un estudio tedrico, dentro de la teoria del funcional de la densidad con correcciones de
dispersion, de las propiedades de las nucleobases que forman al DNA y a RNA (adenina,
timina, guanina, citosina y uracilo) a interactuar con nanocapas de grafeno con defectos
puntuales. La adsorcion de las nucleobases en las nanocapas se estudia en profundidad. Las
nanocapas de grafeno fueron inicialmente activadas quimicamente mediante defectos puntuales
intrinsecos (defectos de Stone-Wales) y extrinsecos (atomos sustitucionales de boro y
nitrogeno). La evidencia inicial apunta a que los defectos extrinsecos activaron en mayor
medida a las nanocapas de grafeno. Basados en esto, se estudiaron diversas geometrias de las
nanocapas de grafeno, esto con el fin de determinar € disefio més favorable para la deteccion
de las nucleobases. Los andlisis se realizaron en términos de las energias de adsorcion, energias
de ionizacion, afinidades electronicas, orbitales moleculares de frontera, distribuciones de
carga, espectros vibracionales y mapas de potencial electrostatico. Los resultados obtenidos se
compararon con aguellos obtenidos para las nucleobases en fase gas y para e grafeno con
defectos puntuales.
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Modelacion Computacional de Nanotubos de Nitruro de Boro Aplicadosa la
Biomedicina

M.C. Jonatan Isai Sanchez Sanchez, Dr. Juan Francisco Rivas Silva, Dr. Dolores Garcia Toral

IFUAP

L os nanotubos de Nitruro de Boro (BNNTS) tienen excelentes propiedades que |os hace viables
para diversas aplicaciones, una de ellas en la biomedicina. En este trabajo se analizan dos tipos
de nanotubos, los llamados “armchair” y los “zigzag” (nombres que provienen de sus
conformaciones geométricas) usando diferente funcionales DFT, calculando en particular dos
de sus propiedades fisicogquimicas importantes para su notoria aplicacion médica, e momento
dipolar y la energia de solvatacion. Se halla que es importante averiguar como estas
propiedades estan relacionadas entre si varian y como varian respecto a la geometria. Una vez
obtenido el nanotubo que serd viable para su estudio en el &rea mencionada, se hace uso del
método semiempirico PM7 en Gaussian 16 para estudiar el encapsulamiento del medicamento
anticancerigeno Carboplatin en fase gaseosa y con agua como solvente de por medio (usando
la aproximacién PCM). En ambas fases se hace una optimizacion de geometria, es decir, las
variables se relgjan en todas las direcciones buscando un minimo de energia. Por dltimo, se
proponen métodos de vectorizacién de medicamentos por medio de estos BNNTS.
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Desempefio de funcionales de inter cambio hibridos de un parametro en atomos
confinados

Michaegl Adan Martinez Sanchez*, Francisco Adrian Duarte Alcarédz**, Marcos Rivera Almazo*, RubiceliaVargas*, Rodrigo
Arturo Rosas Burgos*** y Jorge Garza*
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Fisica. Divisién de Ciencias Exactas y Naturales. Universidad de Sonora. Blvd. Luis Encinasy Rosales S/N, Col. Centro.
Hermosillo. C.P. 83000. Sonora. México., ***Departamento de Fisica, Universidad de Sonora. Blvd. Luis Encinasy Rosales
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En este trabgo, € desempefio de funcionales de intercambio hibridos de un parametro,
disefiados con una fraccion del intercambio exacto obtenido a partir del método Hartree-Fock
(HF) y una fraccion correspondiente a funcional de intercambio PBE, es analizado para €l
estudio de a&omos confinados por paredes penetrables e impenetrables, donde € intercambio
exacto es tomado como referencia. Encontramos que estos funcionales hibridos dan una
descripcion cualitativa apropiada para atomos confinados por paredes impenetrables; sin
embargo, para el caso de paredes penetrables la situacion es distinta, ya que estos funcionales
predicen resultados apreciablemente diferentes a los obtenidos por € método HF en €l régimen
de confinamientos extremos. De igua forma, en este mismo régimen confinamientos extremos,
mostramos que los funcionales de gradiente generalizado son incapaces de dar una buena
descripciéon de la densidad electronica del &omo confinado por paredes penetrables; sin
embargo, esta tendencia puede ser aiviada por la inclusion del intercambio exacto en el
funciona de intercambio hibrido de un parametro. Aungue € modelo de aomo confinado es
extremadamente simple, es capaz de reproducir algunas caracteristicas predichas por métodos
sofisticados de estructura el ectronica disefiados para sistemas cristalinos; en consecuencia, este
modelo puede ser utilizado para examinar funcionales de intercambio definidos dentro de la
teoria de funcionales de la densidad[1].
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Propiedades luminiscentes del aminoéacido Triptofano en solucion
Diana Milena Uriza Prias, Juan Francisco Rivas Silva, Antonio Méndez Blas

IFUAP

Estudiamos de forma tedrica y experimental las propiedades luminiscentes del aminoacido
Triptéfano (TRP) debido a su importancia en € campo de la biologia, medicina, fisica y
quimica, ya que se encuentra en muchas de las proteinas fundamentales, dando lugar a
procesos bioguimicos importantes como los de transferencia de energia. Se ha estudiado por
mas de 70 afios la fluorescencia que genera esta molécula y que la hace importante, por
giemplo para usarse como biomarcador debido a su sensibilidad a ambiente local tanto en
medios polares como no polares. Centrdndonos en el estudio de soluciones preparadas con
TRP y agua en diferentes concentraciones, encontramos experimentalmente una fuerte
dependencia de sus espectros de excitacion como de emision en € valor de la concentracion
del compuesto en las soluciones, con aspectos relevantes para altos valores. Para obtener
explicaciones cualitativas de ello se realizan calculos tedricos a nivel semiempirico y de DFT
en model os convenientes.
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Activacion quimica de monocapas de disulfur o de molibdeno mediante &tomos
sustitucionales

Alan Miralrio, Eduardo Rangel, Miguel Castro

Departamento de Ciencias, Tecnologico de Monterrey, Campus Toluca, Eduardo Monroy Cardenas 2000, San Antonio
Buenavista, 50110 Toluca, México., Materiales Avanzados 'y Sistemas Energéticos, Escuela Superior de Apan, Universidad
Autonoma del Estado de Hidalgo, Carretera Apan-Cal pulalpan Km. 8, Col. Chimalpa, Apan, 43920, Hidalgo, México.,
Departamento de Fisicay Quimica Tedrica, DEPg. Facultad de Quimica, UNAM, Del. Coyoacén, Ciudad, de México.

Monocapas de disulfuro de molibdeno, con hasta tres &omos sustitucionales de Cu y Ag en
sitios de S, se estudiaron por primera vez mediante la teoria del funcional de la densidad con
correcciones de dispersion. Se espera que las especies embebidas permanezcan estables y fijas
en sus sitios dado que se obtuvieron energias de enlace de méas de -2.6 eV. Se observo la
aparicion de nuevos estados en la brecha prohibida, resultando en la reduccion del gap
energético a medida que se afladen mas atomos sustitucionales. Mayormente, estos nuevos
estados tienen contribuciones de los orbitales d del Moy p de los &tlomos embebidos. La brecha
energética fue reducida hasta 0.10 y 0.35 eV, para los trimeros de Cu y Ag, respectivamente.
Los &omos sustitucionales y los dimeros donan carga a la capa intermedia de Mo, mientras
que los trimeros la acumulan. El potencial electrostético mas bajo también se obtuvo en
aquellas zonas que rodean a los defectos. Los indices condensados de Fukui revelaron que
todos los sistemas incrementaron su reactividad quimica arededor de los &omos embebidos,
tanto para atagues nucleofilicos como electrofilicos. Asi, los cambios producidos en las
propiedades energéticas, electronicas y de reactividad de todos los sistemas analizados apuntan
aun nuevo material promisorio parala absorcion de gases.

Charge Depletion Charge Accumulation -

MoS,-Cu,,,
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L iguidosiénicos como inhibidores de la corrosion en acero: Un estudio tedrico.
Ashley Acosta, Alan Mirario, Miguel Castro
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La corrosion es un proceso natural producido por las interacciones de tipo electroquimicas de
los materiales con e ambiente que conduce a su deterioro y debilitamiento. [1] El alto costo
econdmico asociado a los dafios causados por la corrosién se contrapone a los riesgos
ambientales que son generados por e uso de determinados inhibidores de corrosion. La
busqueda de nuevas sustancias que no afecten a ambiente es un tépico de especial interés. [2]
En este contexto, se evallan las propiedades que como inhibidores de la corrosion en acero
presentan diferentes liquidos idnicos (imidazolato de 1-butil-3-€til imidazolio, imidazolato de
1-butil-3-propil imidazolio e imidazolato de 1-butil 3-hexil imidazolio). Para elucidar los
detalles estructurales, electronicos y energéticos del mecanismo de adsorcion se utilizo la
gproximacion de cumulos, en la cual se empled un cimulo de Feg, bajo la teoria de los

funcionales de la densidad electrénica con correcciones por dispersion, D2 [3,4], utilizando un
funciona de intercambio-correlacion via GGA [5-11], BPW91 [12-14], con la base orbital 6-
31++G(2d,2p) [15]. Los andlisis se hicieron en términos de las energias de adsorcidn, energias
de inonizacion, afinidades electronicas, orbitales moleculares de frontera, distribuciones de
carga, topologia de la densidad electronica’y mapas de potencial electrostatico. Los resultados
tedricos obtenidos se comparan con datos experimentales determinados mediante mediciones
con métodos el ectroquimicos.
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Adsorcién del cisplatino en prototiposfinitos de 6xido de grafeno

Madel Refugio Cuevas Flores, Massimiliano Bartolomei, Marco Antonio Garcia Revilla

Unidad Académica de Ciencias Quimicas, Universidad Auténoma de Zacatecas. Zacatecas, México., Instituto de Fisica
Fundamental, Consejo Superior de Investigaciones Cientificas, Madrid, ES., Departamento de Quimica, Universidad de
Guanajuato, Guanajuato, México

El 6xido de Grafeno (GO) tiene aplicaciones potenciales como nanoacarreador del cisplatino
(CP), € cual, es un farmaco utilizado en tratamiento de cancerl. A diferencia del grafeno, €l

GO tiene los grupos epdxido, hidréxido y carboxilo que le confieren mayor solubilidad2. Los
complegjos formados entre los prototipos de GO y CP se optimizaron a nivel de teoria PBE-
D3(BJ)3. Para entender la naturaleza de la interaccion entre los dos complejos se efectud un
andlisis EDA4 determinando la energia de interaccion y sus contribuciones, %Eyy, 7E,, 7E

exchy Y "Egigo LOS resultados mostraron que la energia total de interaccion se incrementa con

el tamafio del soporte. En todos los casos |os soportes que contienen al grupo hidréxido tienen
una mayor energia de interaccién con CP, arededor de 10 kcal mol-1 mayor que para los
soportes no oxidados, esto podria ser debido a la formacion de un enlace de hidrogeno entre el

amoniaco del CPy e grupo hidréxido del GO. Estos resultados contrastan con los obtenidos
para los soportes no oxidados en los cuales la contribucion de dispersion domina. Esto permite
concluir que e CP tiene una mayor energia de adsorcion en e GO respecto del grafeno y
mayor solubilidad en medio acuoso, lo cual es deseable para un nanoacarreador.
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Estudio de la capacidad pro-oxidante de la anfotericina B en medio lipidico
Manuel Eusebio Medina Lopez, Angel Rafael Trigos Landa

Centro de Investigacion en Micologia Aplicada, Universidad Veracruzana, Médicos 4, Unidad del bosque 91010, Xalapa,
Veracruz, México.

Se llevd a cabo € estudio de la capacidad pro-oxidante de la anfotericina B empleando un
modelo quimico (AMF) con similares caracteristicas. El estudio de la capacidad pro-oxidante
dela AMF sellevo a cabo considerando la teoria de funcionales de la densidad. En este estudio
se considerd el mecanismo de transferencia electronica, empleando la teoria de Marcus para su
estudio y considerando el medio lipidico para simular las condiciones de la membrana celular.
L os resultados termodinamicos muestran que la AMF puede ser una molécula pro-oxidante a
través de los mecanismos tipo | y 11; sin embargo, los resultados cinéticos indican que la AMF
es una molécula pro-oxidante principalmente por el mecanismo tipo Il. La AMF muestra una
constante de velocidad de reaccion calculada para los mecanismos tipo | y Il de 8.94 x 109 y
1.89 x 1010 M-1 s-1, respectivamente; mientras que la velocidad de reaccion total fue de 2.79
x 1010 M-1 s-1. Por lo tanto, los resultados de este estudio brindan soporte a la propiedad pro-
oxidante de la anfotericina B en medio lipidico; de esta forma, este mecanismo podria ser
importante en la actividad antifingica de la anfotericina B.
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Potenciales I nter molecular es dependientes del espin: € caso del dimero de
oxigeno

Monica A. Vaentin-Rodriguez, Ramon Hernandez-Lamoneda

Universidad Auténoma del Estado de Morelos

El interés por e dimero de oxigeno proviene de su presencia en una variedad de areas de la
ciencia tales como la fisico-quimica atmosférica[l] y las fases condensadas[2] La
determinacién precisa de los pardmetros de equilibrio y de las fuerzas intermoleculares que
rigen a complegjo, son un reto de abordar tanto por perspectivas tedrica como experimental.[ 3-
5] Dentro de una metodologia restringida los estados S=0,1 del complgjo dan lugar a cuasi-
degeneraciones invalidando el uso de metodologia monoreferencial. Como aternativa para
eliminar los problemas de la metodologia multireferencial esta la utilizacion de métodos no
restringidos a través de la herramienta Antiferromagnetic Coupling de Gaussian. De un andlisis
de las representaciones acoplada y desacoplada del espin concluimos que los cdculos no
restringidos aproximan a estado triplete. Utilizando el Hamiltoniano de Heisenberg y los
potenciales de los estados S=1,2 caculados a nivel UCCSD(T) con extrapolacion de base
AVTZ/AVQZ, obtenemos al conjunto de los potenciales mas exactos a la fecha. Realizamos
comparaciones estrictas con las determinaciones experimentales mas precisas publicadas:
coeficientes radiales obtenidos de la inversion de datos de secciones eficaceq 3] y constante de
acoplamiento obtenida de espectroscopia e€lectronica[6] También hablaremos de la
dependencia de los potenciales con el espin y sus implicaciones para la fase épsilon[7] de alta
presion.

V(em)
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Disefio de quelantes utilizados en € tratamiento de enfer medades
neur odegener ativas

Romina Castafieda Arriaga, Adriana Pérez Gonzalez, Annia Galano Jiménez

Universidad Auténoma Metropolitana.

La quelacién de metales sirve como una estrategia terapéutica para €l tratamiento de la
Enfermedad de Alzheimer. En este trabgjo se realizé una blsqueda sistematica de compuestos
derivados del 2-(2-hidroxifenil)-benzoxazole (HBX), un compuesto utilizado como agente
quelante. Para esto se utilizaron codigos computacionales los cuales incluyen la determinacion
de propiedades fisicoquimicas asi como refractividad molar. Se evaluaron |a biodisponibilidad
y viabilidad de administracion oral seguin los criterios de Lipinski, Ghose y Veber. Ademas, se
hizo la estimacion de toxicidad utilizando € codigo computacional T.E.S.T., basado en
relaciones estructura actividad. Se evaluaron los siguientes descriptores de toxicidad:
mutagenicidad de Ames, LDg, LCFg, LCDg( e IGC,. Se estimo la accesibilidad sintética
utilizando € cdédigo computacional SILVIA-XT, basado en relaciones estructura actividad.
Con estainformacion, se identificaron los compuestos con mejores propiedades para su estudio
computacional de capacidad antioxidante, usando métodos de estructura electronica dentro del
marco de la teoria de funcionales de la densidad, necesarios para obtener los datos
termodindmicos y cinéticos que permitan evaluar la capacidad antioxidante primaria,
atrapadores de radicales libres. Para esto se utilizard la metodologia QM-ORSA. También se
evalud la capacidad antioxidante preventiva, en particular la inhibicién de la produccion de
radicales OH en presencia de iones metalicos.
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ESTUDIO TEORICO DEL DANO OXIDATIVO A ?-SITOSTEROL POR
OXIGENO SINGULETE

Jorge Manuel Ortiz Escarza, Angel Rafael Trigos Landa, Manuel Eusebio Medina L 6pez

Doctorado en Ciencias Biomédicas, Universidad Veracruzana, Luis Castelazo Ayala, Industria las Animas, 91190, Xalapa,
Veracruz, México, Centro de Investigacion en Micologia Aplicada, Universidad Veracruzana, Médicos 5, Unidad del Bosque,
91010, Xalapa, Veracruz, México

En condiciones de estrés oxidativo las especies reactivas de oxigeno son capaces de dafiar
biomoléculas de gran importancia para € organismo, como € ADN, las proteinas, los
carbohidratos y los lipidos. El ?-sitosterol es €l esterol mas importante en las plantas y forma
parte fundamental en la dieta del ser humano, ademas se ha observado que es susceptible a
reacciones de oxidacion en presencia de especies reactivas de oxigeno. En este trabgjo se
realizé el estudio termodinamico y cinético de quimica computacional del dafio oxidativo a ?-
sitosterol por oxigeno singulete, en medio lipidico, considerando que el mecanismo Alder-eno
por e cual se lleva a cabo esta reaccion es a través de la formacion de un perepdxido
intermediario previo ala abstraccion del &omo de hidrogeno ailico. Se consideraron 4 rutas de
reaccion posibles, dependiendo del hidrégeno que es abstraido en el segundo paso: 67, 6?, 7?y
7?, determinando la factibilidad termodinémica de cada una de estas. La velocidad de reaccién
total calculada para la reaccién entre b-sitosterol y oxigeno singulete fue de 1.03 x 104 M-1 s
1. Considerando que la velocidad de reaccion de &cidos grasos como € &cido oleico con
oxigeno singulete es de 1.7 x 104 M-1 s-1, podemos concluir que el ?-sitosterol competira con
los &cidos grasos por €l oxigeno singulete presente en e organismo, fungiendo asi como un
antioxidante.
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Busqueda de compuestos antipsicoticos novedosos. una apr oximacion por
QSPR y docking

Navarrete-Herrera, Diana Saray, Razo-Hernandez, Rodrigo Said

Universidad Auténoma del Estado de Morelos

En la actualidad, |a esquizofrenia es uno de los padecimientos de carécter mundial que afecta a
mas de 21 millones de personas. Algunos de sus sintomas son |as alteraciones en la percepcion
de la realidad, aucinaciones, cambios a nivel conductual y emocional, entre otros. Se ha
determinado que el exceso de dopamina en las areas mesocorticales y mesolimbicas esta
asociado a la presencia de las conductas psicéticas. Por ello los receptores dopaminérgicos tipo
D2 son un sitio diana clave para € desarrollo de farmacos antipsicéticos. Los farmacos
antipsicoticos actuales tienen varios efectos adversos debido a su baja selectividad por su
receptor diana. En este trabajo se realizo la busgueda de un andamio molecular con posible
actividad antagonica sobre los receptores dopaminérgicos, empleando herramientas
computacionales. Para ello completamos un estudio QSPR para obtener un modelo que nos
relacione la estructura molecular y la permeabilidad hacia la barrera hematoencefdica.
Posteriormente, hicimos un cribado molecular en bibliotecas virtuales para identificar posibles
moléculas antipsicoticas empleando como criterio de busqueda ciertas caracteristicas
estructurales y fisicoquimicas de interés. Por Ultimo, efectuamos estudios de acoplamiento
molecular (docking), para determinar la energia de interaccién entre nuestras moléculas
propuestas y su blanco biol égico.

Receptor D, Receptor D,
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Potencial redox en la formacion de enlaces disulfuro.
Paul Jessus Manjarrez Escobar., Dra. Nelly Ma. de la Paz Gonzalez Rivas.

Universidad Auténoma del Estado de México., Centro Conjunto de Investigacion en Quimica Sustentable UNAM-UAEMex.

Los enlaces disulfuro presentes en proteinas desempefian diversas funciones biolégicas como
la activacion y/o inhibicién. Los enlaces disulfuro estabilizan la conformacién de un péptido,
sin embargo, los grupos tiol pueden ser sometidos a la trasferencia de uno o dos electrones para
generar productos oxidados, ya que la reaccion de interconversion tiol-disulfuro se ve
influenciada por € potencial RedOx, € estudio se enfoca en la descripcion de los potenciales
estandar de reduccidon asociados a la formacion del enlace S-S. El cdlculo de energias
termodindmicas, como la energia de atomizacion molecular o la entalpia de formacidn con una
precision quimica, son un punto de partida para €l requerimiento en el andlisis de potenciales
RedOx, donde se involucran las energias libres. Los funcionales actualmente disponibles en
DFT no cuentan con la precision adecuada. Métodos de alto nivel como; CCSD(T), QCISD(T),
CISDTQ y MP96 con bases grandes, pueden hacerlo, pero implican un costo computacional
elevado, excepto para moléculas pequefias. Por 1o que e método G3(MP2) es una alternativa
para el estudio de sistemas de gran tamafio.

S} ® o Ic)
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El grado de oxidacion de un modelo de membrana celular y la respuesta en sus
propiedades

Hugo Aceves-Luna, Daniel Glossman-Mitnik, Norma Flores-Holguin

Laboratorio Virtual NANOCOSMOS, Departamento de Medio Ambiente y Energia, Centro de Investigacion en Materiales
Avanzados S.C.

El estrés oxidativo juega un papel importante en la regulacién de procesos vitales en
organismos Vvivos. por gemplo, la respuesta inmune. Las especies de oxigeno reactivo pueden
reaccionar guimicamente con los constituyentes de las células, dando lugar a dafios
irreversibles. La primera linea de defensa de las células es la membrana celular. [1] [2] Existen
sefidles que manifiestan cuando los componentes de una membrana estéan sufriendo una
oxidacion como: un incremento en el area por lipido, disminucion en e grosor de labicapay €l
intercambio de los grupos oxidados hacia la superficie de la bicapa. [1-4][5-8] En esta
investigacion se llevo a cabo la simulacion con dinamica molecular de diferentes modelos de
membrana de DOPC cada uno con diferente porcentaje de lipidos oxidados (0, 9, 18, 20, 24,
27) con relacion ala cantidad de lipidos totales que pueden contener en cada membrana, con €l
fin de observar € efecto que presenta el grado de oxidacion de los lipidos en la estructura de la
membrana y evaluar sus propiedades a través del tiempo, los céculos se realizaron con €l
programa Gromacs 5.0.7 [9,10] y e campo de fuerza MARTINI [11,12]. Encontrando que a
medida que la concentracion de lipidos oxidados aumenta propicia dafios en la membrana
reflejados en el aumento en e area por lipido y la disminucion en el grosor de esta al igual que
el cambio en el empaguetamiento de la membrana.
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Atomo de He (1s2 1S) confinado por un plasma
C. Martinez-Flores*, Michael-Adan Martinez-Sanchez*, R. Hernandez-Esparza** y J. Garza*

* Departamento de Quimica, Division de Ciencias Basicas e Ingenieria, Universidad Auténoma Metropolitana-|ztapal apa, San
Rafael Atlixco 186, Col. Vicentina, |ztapalapa C. P. 09340, Ciudad de México, México., ** Department of Chemistry and
Chemical Biology, McMaster University, Ontario, Canada.

En este trabajo exploramos como se modifica €l estado base del &omo de He (1s2 1 S) y su
secuencia isoelectronica (Li+ y Be2+ ) cuando se encuentra confinado por un plasma. Se
implementa el método numérico de diferencias finitas y elemento finito para resolver la
ecuacion de Hartree-Fock asociada bagjo € enfoque de campo auto-consitente (SCF) para
obtener los eigenvalores y eigenfunciones. EI ambiente de plasma se describe a través de un
potencial de apantallamiento de Debye-Huckel (DHS) —débil— y un potencial modificado de
apantallamiento (Exponential-Cosine-Screened-Coulomb, ECSC) —fuerte—, como funcién de
longitud de Debye, ?D. Se encuentra la deslocalizacion del estado base del He para valores de
?D<0.5 y ?D<0.8 a.u., en € caso de los potenciales de DHS y ECSC, respectivamente. De
forma similar se encuentra la deslocalizacion para los &omos de Li+ y Be2+ como funcion de
lalongitud de Debye. Finalmente, se observa que a medida que disminuye ?D , la entropia de
Shanonn aumenta debido al efecto del confinamiento del plasma para todos los domos
considerados en este trabajo. AgradecimientosCM F agradece a CONACY T |a beca posdoctoral
a través del proyecto FC-2016/2412 y la hospitalidad del departamento de Quimica de la
UAMI.
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Helicenos fusionados con ciclooctatetr aeno: racemizacion fotoinducida.

Jorge Barroso, Gabriel Merino

Departamento de Fisica Aplicada, Centro de Investigacion y de Estudios Avanzados, Unidad Mérida, km. 6 Antigua carr. a
Progreso. Apdo. Postal 73, Cordemex, 97310 Mérida, Y uc., México.

Los sistemas ?-conjugados son componentes esenciales de maguinas moleculares, sondas
fluorescentes, auto-ensamblaje supramolecular y materiales porosos. Las propiedades de estos
sistemas se basan, en gran medida, en su rigidez estructural. Sin embargo, la fusion con
mol éculas flexibles puede conducir a materiales con propiedades dindmicas derivadas tanto de
la rigidez estructural, asi como de una flexibilidad conformacional [1]. En este trabajo
proponemos una hélice molecular de nueve anillos constituida por dos [4]helicenos fusionados
a un ciclooctatetraeno (COT) central. Particularmente el COT, en estado basal, adopta una
conformacién de bote mientras que en e primer estado excitados es plana. En este trabgjo,
estudiamos mediante la teoria de los funcionales de la densidad dependientes del tiempo (TD-
DFT) a un nivel PBEO-D3/def2-TZVP, e cambio fotoinducido en la configuracion de 1
(Figura 1) asi como del conformero asociado. L os resultados sugieren que, parael caso de 1, la
transicion a S1 ocurre en € umbral de luz visible del espectro electromagnético (399 nm),
mientras que la hélice resultante de fusionar dos helicenos de conformacion distinta, (M y P),
necesita 366 nm. La diferencia energética entre ambos estados es de 30.0 kcal/mol (32.4
kcal/mol €l triplete), en contraste, la racemizacion del carboheliceno del [9]heliceno requiere
~44 kcal/mol [2].
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Estabilidad de las especies doblemente protonadas XH42+ (X=0,S, ...,Po)

Alonso Daniel Jacobo Hernandez, Ramén Hernandez-Lamoneda, Macigl Gutowski

Centro de Investigaciones Quimicas. Universidad Autonoma del Estado de Morelos; México, Departamento de Quimica,
Universidad Heriot-Watt; Reino Unido

El problema de almacenamiento de hidrogeno es de gran interés en la actualidad por su
importancia como posible combustible limpio. Debido a su baja densidad y muy baa
temperatura de licuefaccion no es practico considerar su almacenamiento directo en forma de
gas o liquido. Por €ello se ha considerado su almacenamiento indirecto en forma de materiales
solidos que contienen hidrogeno formando enlaces quimicos con otros elementos pero que
pueden liberarlo en forma de H2. Un gemplo es e caso del borohidruro de amonio:
[NH4]+[BH4]- que puede liberar hasta un 21% de hidrégeno por peso a temperaturas menores
a 160 °C. En este sentido es natural considerar materiales que contengan otras especies como
H30+ y H402+ . Esta Ultima especie fue propuesta como posible intermediario en medios
superécidos en un estudio pionero del grupo de Olah apoyado por calculos del grupo de Pople.
En este trabgjo analizamos la estabilidad de H4X2+(X=0,S,Se,Te) ante diferentes procesos
disociativos que requieren diferentes metodologias tedricas. Concluimos que en forma aislada
todos son estables con respecto a la perdida de un protén tanto geometrica como cineticamente
y la estabilidad aumenta al descender en la tabla periodica Hemos iniciado €l analisis de otros
canales disociativos mas complejos a presentarse intermediarios e intersecciones conicas en €l
camino de reaccion, presentaremos NUEStros avances.
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Prediccion de familias de productos natur ales usando machinelearningy 13C
NMR

Saul H. Martinez-Trevifio, Gabriel Merino, Maria A. Fernandez-Herrera, Victor Uc-Cetina

Cinvestav-Merida, Facultad de Matematicas UADY

Para asignar la estructura molecular correcta de un determinado compuesto, la Resonancia
Magnética Nuclear (RMN) es una de las técnicas mas utilizadas debido a su amplia gama de
informacion estructural. De esta manera, las posibilidades exhaustivas dentro del espacio
quimico se reducen y restringen dados los datos espectroscopicos. Para e caso de los
Productos Naturales (PN), la caracterizacion parcial de las moléculas contenidas en el producto
puede obtenerse a partir de un conocimiento a priori.[1] Es decir, es bien sabido que ciertas
especies pueden contener moléculas con estructuras muy cercanas a las que se encontraban
anteriormente en especies relacionadas. Asi, haciendo uso de los datos de RMN 13C
disponibles, entrenamos a un clasificador XGBoost para predecir la presencia o ausencia de
algunas familias de productos naturales. Se compararon diferentes metodologias y se probaron
muestras de fuera del conjunto de datos. Con los resultados en mano, proponemos una
herramienta de apoyo a los investigadores de PN para predecir la presencia o ausencia de
familias de PN comunes a partir de los datos espectroscopicos de RMN 13C. Investigamos la
capacidad de prediccion de 8 familias de productos naturales comunes: Sesquiterpenoides,
diterpenoides, triterpenoides, lignanos, esteroides, cromanos, flavonoides y acaoides.
Ademés, se proporciona la prediccion de un glucosido, que se encuentra comunmente en varias
familias.

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica| 2019



AVIII

Quu)._r\[;

FISICOQUIMICA

TEOPIC&

) 'H‘, e ~ s ‘. e Universidad Auténoma
- s del Estade de México

Referencias:

(1) Breton, R.C.; Reynolds, W.F., Nat. Prod. Rep., 2013, 30, 501.

Reunion Mexicana de Fisicoquimica Teorica | 2019



Determinacion delosindices dereactividad de la Galactosa-Triazol-
Teobromina.

Carlos Mendoza Merlos, Algjandra M. Navarrete L 6pez

Universidad Auténoma Metropolitana unidad Azcapotzal co, Universidad Auténoma Metropolitana unidad Azcapotzal co

Los triazoles son sistemas heterociclos que han atraido la atencion en las Ultimas dos décadas
debido a su presencia en muchos compuestos bioactivos tales como antitumorales,
antinflamatorios, antivirales o antimicrobianos [1]. Estos heterociclos son estables a la

degradacion metabdlica 'y su incorporacion en las moléculas puede mejorar la solubilidad y la
biodisponibilidad, o que refuerza alin mas su interés como unidades farmacol 6gicas. Mediante
un sistema de reaccion de cicloadicién (3+2) regioselectiva, ha sido posible unir mediante una
estructura principal de triazol a los grupos tipo carbohidrato — galactosa- y a los grupos
derivados de la familia xantina - teobromina- para obtener la sintesis del producto Galactosa-
Triazol-Teobromina (GTT). Se espera que este tipo de moléculas presenten acciones
neuromoduladoras y neuroprotectoras en el organismo. Para su estudio y caracterizacion
hemos usado los indices de reactividad tedricos basados en la Teoria de Funcionaes de la
Densidad (TFD) que han llegado a ser una poderosa herramienta para e estudio de la
reactividad de compuestos organicos. En particular se estudiaron los indices de reactividad
globales tales como el potencial quimico electronico ?, la dureza quimica ?, la electrofilicidad
?y e indice de nucleofilicidad N . Los calculos de dichos indices se llevaron a cabo usando €l
funcional hibrido B3LYP [2] implementado en € programa Gaussian 09 [3], empleando el
conjunto de base 6-311++G.
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ESTUDIO TEORICO DE LASRUTASDE DISOCIACION DEL ACRILATO
DE METILO

David Ochoa-Resendiz. 1,2, Alfredo Quinto-Hernandez. 2, Ramoén Hernandez-L amoneda. 2

Instituto Tecnol dgico de Zacatepec. Zacatepec de Hidalgo, Morelos; Mexico., Centro de Investigaciones Quimicas.
Universidad Auténomadel Estado de Morelos; México.

El acrilato de metilo es cominmente utilizado en la industria de productos poliméricos y como
materia prima en la sintesis quimica. En el aire, la presencia de acrilato de metilo en la
atmosfera terrestre se atribuye a su uso y eliminacion en la industria, a la degradacion de los
polimeros enddgenos [1] y potencialmente como producto de la oxidacion del biodiesel. [2] No
obstante, el conocimiento de la subsecuente disociacion de estas unidades poliméricas a
especies de mas bajo peso molecular ha sido objeto de muy pocos estudios [3,4].
Recientemente se desarrollé un estudio experimental utilizando un aparato de haz molecular,
excitacion por medio de laser y deteccion de los fragmentos empleando radiacion sincrotrén en
el que se detectd una mayor cantidad de fragmentos comparado con trabajos anteriores. [5]
Nuestro estudio implementa calculos basados en funcion de onda (CASSCF/VDZ) para
explorar la SEP en €l estado fundamental y estados excitados en e codigo MolPro. Hemos
caracterizado una interseccion cénica que permite un paso ultrarépido del estado excitado a
fundamental, proponemos nuevas rutas deisomerizacion del acrilato de metilo hacia ?-
butirolactona, asi como también rupturas sincrénicas y asincronicas de 3 cuerpos, brindando
una descripcion amplia y detallada de los mecanismos de fragmentacion que dan lugar a
nacimiento de diversas especies detectadas en e experimento.
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Estructuras planas contra estructuras tridimensionales en cimulos pequefios
de carbono.

J. César Cruz., Juan José Garcia., Jorge Garza.

Universidad Auténoma Metropolitana.

Debido a la gran versatilidad que tiene el &omo de carbono, existe una enorme variedad de
estructuras que puede formar. Sin duda los nanotubos de carbono, € grafeno y los fulerenos
son estructuras de carbono llamativas, tanto por sus grandes aplicaciones practicas y por sus
peculiaridades estructurales. Los estudios tedricos y experimentales sobre |os mecanismos de
formacion de dichas estructuras indican que la participacion de cimulos de carbono de tamafio
pequefio tiene relevancia. Por tanto, € estudio estructural de los cimulos de carbono de bajo
peso molecular tiene importancia para entender y relacionar las interacciones intramolecul ares
que favorezcan la formacion de estructuras de mayor tamafio, sobre todo s muestran
estructuras planas o tridimensionales. En este trabajo se realizo la busgueda estocastica de
posibles estructuras planas para cimulos neutros de carbono: C10, C11, C12y C20 . Se usd
un algoritmo de recocido simulado implementado en € cddigo RISSA. De las estructuras
optimizadas se hizo e andlisis de conectividad por medio de la teor??a de AIM usando €l
codigo GPUAM.
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Efecto del intercambio exacto sobre sistemas de composicién variable entre
SrTiO3y SrZrO3

Marcos Rivera-Almazo(1), Federico Gonzélez(2), Rubicelia Vargas(1), Jorge Garza(1)

(1)Departamento de Quimica, Universidad Auténoma Metropolitana - | ztapal apa, (2) Departamento de Ingenieria de Procesos e
Hidraulica, Universidad Auténoma Metropolitana — | ztapal apa

Los Oxido de metales de transicidon han sido estudiados de forma extensa mediante técnicas
experimentales y computacionales dado que exhiben propiedades Unicas[1], principamente
ligadas a la fuerte correlacion de sus electrones de valencia. En e caso de los estudios
computacionales, esta correlacion electronica dificulta la reproduccion de propiedades
estructurales y electronicas. Por medio de Teoria de Funcionales de la Densidad en la
formulacion de Kohn-Sham, funcionales de intercambio y correlacion con una contribucion de
intercambio exacto, tales como PBEO o B3LYP, megoran la descripcion de los éxidos de
metales de transicion. Sin embargo, en multiples casos estas aproximaciones no brindan una
correcta descripciéon de estos sistemas[2]. En este trabgjo estudiamos la descripcion de los
sistemas STiO5, SrZrO4 y variaciones intermedias de ambos, utilizando funcionales de
intercambio y correlacién hibridos de un solo parametro. Ambos sistemas han sido estudiados
como posibles fotocatalizadores para la produccion de hidrégeno[3]. Los calculos fueron
realizados utilizando un codigo ab initio periodico basado en funciones de base Gaussianas
localizadas para la expansion de funciones de Bloch por combinacién lineal de orbitales
atomicog4]. Los resultados de estos célculos son contrastados con los obtenidos previamente
paraTiO,, ZrO, y sus sistemaintermedios.
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Estudio tedrico de las propiedades e ectr énicas de |os bor osfer anos endoédricos
M@B28

Christian A. Celaya, Alan Miralrio, Luis Enrique Sansores
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Tecnol6gico de Monterrey, Campus Toluca., Instituto de Investigaciones en Materiales, Universidad Nacional Auténomade
México.

En este trabajo, empleamos célculos desde la teoria de los funcionales de la densidad (DFT)
para verificar la estabilidad estructural, las propiedades electrénicas y aromaticidad de dos
isomeros de borosferanos (B,g-C, Y B,g-D,) y su estructura endoédricos (M@B,g) con los
metales de transicion M (M=Ti, Zr, Hf) fueron analizados. Tomando en cuenta la diferencia de
tamafio y forma entre ambos isdmeros B,g-C, y B,g-D,, €l ultimo reportado recientemente]1]
son moléculas muy interesantes por la ata aromaticidad, tal como lo indican los valores
negativos del desplazamiento quimico independiente del nucleo (NICS)[2] en los anillos y
centro de las jaulas. Los compuestos M@B,g forman sitios favorables de reactividad quimica,
ademas de un incremento en su brecha de energia (DE_q\i0. umo) respecto a las jaulas
vacias. Por otra parte, examinamos la capacidad de absorber moléculas nCO (n=1-2) en e
compuesto Hf@B,g-C,. Encontramos energias favorables de enlaces en los sistemas CO-
Hf@B,g y 2CO-Hf@B,g son de 4.5y 6.7 eV respectivamente. Nuestros resultados indican
que el complejo Hf@B,g-C,, puede se empleado como un novedoso material para absorber
moléculas de CO. Todas las estructuras fueron optimizados con € siguiente nivel de teoria
PBE-D3(BJ)/def2-TZVP[3].
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Estudio Dinamico de nanogotas de 4He a temper aturas ultrafrias

Sedano Ortega L esley Mariana, Gamboa Suarez Antonio

Centro de Investigaciones Quimica, Universidad Auténoma del Estado de Morelos

El 4He presenta un comportamiento soprendente a bajas temperaturas y presiones, tales
como la superfluidez y una capacidad calorifica extremadamente grande. Bajo estas
condiciones resulta posible dopar a 4He con diferentes moléculas, formando nanogotas en
donde los atomos de 4He envuelven a la misma, solvatdndola. Cuando éstas son estudiadas
espectroscopicamente, muestran espectros rotacionales extremadamente bien resueltog[1], 1o
cua es completamente inusual para sistemas en fase liquida convirtiéndose estas gotas en una
matriz espectroscopica muy interesante. Existen diferentes aspectos dindmicos que dan lugar a
este comportamiento los cuales alin no han sido explicados por completo. El primero de ellos
es el valor de la constante rotacional de la molécula dopante, ya que si se tiene un rotor rgpido
o lento, & mecanismo de solvatacién sera distinto[2]. Sin embargo, existen casos donde no es
posible explicar la dinamica de la solvatacion solamente a partir del tipo de rotor que se tiene,
siendo €l grado de anisotropia [3] del potencial otro factor primordial para entender la
dindmica de la solvatacion. El objetivo primordial de este trabgjo es estudiar la influencia este
segundo factor. Para ello, se divide la superficie de energia potencial en componentes
anisotrépicas e isotropica, y se explora la influencia de cada una de las partes mediante la
resolucion de la ecuacion de Schrodinger empleando e método de difusion de
Montecarlo(DMC).
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ESTUDIO DE POTENCIALESEFECTIVOSEN 3D MEDIANTE EL GRUPO
UNITARIO U(4)

M. Rodriguez-Arcos, R. Lemus, JM. Arias, J. Gomez-Camacho

Instituto de Ciencias Nucleares, Universidad Nacional Auténoma de México, Departamento de Fisica Atdmica, Molecular y
Nuclear, Facultad de Fisica, Universidad de Sevilla

Se propone un enfoque basado en € agebra unitaria U(4) para describir sistemas 3D con
potenciales efectivos. Nuestro método consiste en la adicién de un boson escalar a espacio del
oscilador armoénico en 3D. Se utiliza un procedimiento de minimizacién para determinar los
coeficientes involucrados en la expansiéon algebraica de las coordenadas y 1os momentos en
términos de los generadores del grupo U(4), e cual permite que los vectores propios asociados
con las diferentes cadenas de subgrupos se vinculen a representaciones de energia, coordenadas
y momento [1]. Esta identificacion permite obtener la representacion matricial de
hamiltonianos en 3D asociados a cualquier potencial en una forma simple a través del uso de
los paréntesis de transformacién que conectan las diferentes bases. Como aplicaciéon del
método, se analiza €l sistema asociado al potencial de Morse en 3D, cuyas funciones de onda
contrastan con las soluciones analiticas aproximadas para momento angular cero. También se
incluye el andlisis de los momentos de inerciay las intensidades de transicion dipolares. Como
una aplicacion real, se presenta la comparacion de nuestro método con un cdlculo a primeros
principios para los niveles de vibracion y rotacion de la molecula de O,. Ademas, se realiza
una prueba prueba tipo “notch test” para mostrar como & formalismo permite verificar la
sensibilidad de |os resultados en funcion de la superficie de energia potencial (PES) [2].

Algebraic approach
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Estudio topolégico de la densidad electr dnica respecto a la degradacion del
colorante AANB

Marisela Cruz Rivera.,, Algjandra M. Navarrete L 6pez

Universidad Auténoma Metropolitana.

Maés de diez mil diferentes tipos de pigmentos y colorantes sintéticos son usados en diferentes
industrias como la textil, papelera, cosmética y farmacéutica, entre otras. Dichas actividades
industriales liberan grandes cantidades de efluentes, contaminadas con colorantes, a
ambientel. Los colorantes se disefian para ser altamente resistentes, incluso a la degradacion
microbiana, esto hace que sean dificiles de eiminar, por lo que es necesario encontrar
estratégias eficientes para la remediacion de los dafios. Algunos métodos quimicos, |lamados
procesos de oxidacion avanzada (POAS)2, permiten la degradacion de los contaminantes
mediante la generacion de especies oxidantes que destruyen los compuestos organicos e
inorganicos en compuestos menos toxicos, en algunos casos se alcanza la mineralizacion. La
degradacion de colorantes por radicales hidroxilo (OHx) generados por medio de los POAs ha
mostrado alta eficiencia en la remocion de estos contaminantes. En este trabajo mostramos la
degradacion oxidativa del colorante Alizarina Azul Negro B (Figura 1) mediante la formacion
de aductos del radical hidroxilo en ambos isomeros del colorante. Se presenta €l andisis
topologico de la densidad electronica3 de los estados de transicion confirmando los
mecanismos energéticamente mas favorables. El nivel de teoria empleado en la optimizacion
de | as especies presentes es B3LY P/6-311++G, empleando |a suite de Gaussian 094.

= -
> = -
> g, ™ = A -
- - o - ! - = — -
a__ o - > i e > >
il "“" 0 - - = = - - -
i = g - - - = s
S e o "-‘-:’ = o "“‘-uﬁ i
-
> .o - b
=)

Figura 1. Estructura del colorante Alizarina Azul-Negro B en a) orto y b) meta. En gris los
atomos de carbono, en rojo los de oxigeno, en azul el nitrégeno los amarillos azufre.
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Efecto dela dispersién en el voltaje de catodostipo AM[Fe(CN)6] con M=In,Bi;
A=Li,NaK

Claudialdas-Vargas - 1, Alfredo Guevara-Garcia - 2, Miguel Oliver-Tolentino - 2, Guadal upe Ramos-Sanchez - 2, I.
Gonzdlez - 1, Marcelo Galvan - 1

Afiliaciones:, 1 - Division de Ciencias Bésicas e Ingenieria, Departamento de Quimica, Universidad Auténoma Metropolitana-
| ztapalapa; México., 2 - CONACYT - Universidad Auténoma Metropolitana-lztapal apa, Departamento de Quimica, |ztapalapa,
México, D.F.; México.

La generacion de energia eléctrica a partir de fuentes de energia renovable es una alternativa
para disminuir e consumo de combustibles fésiles. No obstante, este tipo de fuentes son
intermitentes por lo que se requiere de nuevos materiales para hacer méas eficiente €
amacenamiento de energia. Entre éstos se encuentran los andlogos del Azul de Prusia que
pueden emplearse como materiales catodicos en baterias de ion Nay ion K. En este trabgjo se
realiz6 un estudio comparativo de diferentes andlogos del Azul de Prusia realizando célculos
de estructura el ectrénica empleando DFT con condiciones periddicas en la implementacién del
codigo VASP y contrastando con la caracterizacion experimental realizada en el grupo. Se
empled una base de ondas planas para describir los orbitales de Kohn-Sham y el méodo PAW
para tratar los cores atomicos. Se analizo el proceso de oxidacion reduccion que genera la
intercalacion de los iones acalinos A+, utilizando € método propuesto por Aydinol et al.(1),
de acuerdo a la reaccion AM[Fell(CN)6] ? AO + M[Felll(CN)6] donde M = Bi, Iny A = Li,
Na, K. Se incluyeron interacciones de van der Waals con dos diferentes esquemas. el método
de Tkatchenko-Sheffler(2) con particién iterativa de Hirshfeld(3) y con e funcional optB86b-
vdW(4), dado que en un trabajo previo(5) se mostré que la inclusiéon de efectos de dispersion
en este tipo de sistemas es importante para obtener voltajes acordes con el experimento.

A* M[Fe"(CN)] AM[Fe'(CN),]
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Busqueda De Estructuras De Minima Energia En Camulos de Cun (n=3-10)
Usando GUGLOSAC

Jorge Isaac Diaz Herndndez, J. Oscar C. Jimenez-Halla, José Luis Cabellos, Alvaro Posada-Amarillas

Departamento de Quimica, Division de Ciencias Naturales y Exactas, Universidad de Guanajuato, Noria Alta s/n 36050,
Guanajuato, Gto., Departamento de Investigacion en Fisica, Universidad de Sonora, Blvd. Luis Encinas & Rosales, 83000,
Hermosillo, Son.

Encontrar la configuracion de minima energia para un sistema molecular es un problema que
ha atraido gran atencion en las &reas de quimica, fisicay biologia. A pesar de su complejidad,
se han propuesto y aplicado diversos métodos y algoritmos, sin embargo, esta linea de
investigacion sigue en desarrollo. En este trabajo, presentamos la exploracion de la superficie
de energia potencial (PES) de cumulos [1] de Cu,, (n=3-10) usando nuestra metodologia
llamada Guanajuato Global Search Algorithm of atomic Clusters (GUGLOSAC). La cud esta
escrita en Python, y en combinacién con e paguete computacional Gaussian 09, es capaz de
usar cualquier método de estructura electronica, como DFT, para calcular la energia total de un
arreglo atébmico dado. GUGLOSAC esta automatizado y funciona en una computadora
paraela, es simple de usar y eficientemente busca la estructura de minima energia de cualquier
conjunto de aomos. Aqui presentamos las conformaciones encontradas de los isdmeros de
minima energia de Cu,, (n=3-10) dentro del marco de la Teoria de los Funcionales de la
Densidad (DFT) utilizando el funcional PBE en conjunto con la base SDD, asi como la
metodol ogia para obtenerlos.
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ESTUDIO DE PROPIEDADES OPTICASY ELECTRONICASDE
COLORANTESBASADOSEN CARBAZOL PARA DSSC

Tomés Delgado-Montiel, Rody Soto-Rojo, Daniel Glossman-Mitnik, Jess Baldenebro-L 6pez

Facultad de Ingenieria Mochis, Universidad Auténoma de Sinaloa; México, Centro de Investigacién en Materiales Avanzados;
México

En la actualidad existe un amplio interés sobre los sensibilizadores organicos del tipo donador-
puente ?-aceptor (D-?-A), que a ser utilizados en las celdas solares sensibilizadas por
colorante (DSSC) se ha acanzado una eficiencia de conversion de 14.8%, con ventajas tales
como: bajo costo, facil fabricacion, grandes coeficientes de absorcion y un disefio molecular
factible, demostrando que son un componente clave que modula la eficiencia. Este estudio
presenta ocho estructuras moleculares como potenciales sensibilizadores, analizando la
inclusion de diferentes sistemas ? conjugados como puentes y considerando en la fraccién
donadora la unidad de carbazol, el cual ha sido ampliamente utilizado en DSSC, asi como al
acido cianoacrilico en la fraccion aceptora debido a que esté proporciona un fuerte anclaje ala
superficie del 0xido semiconductor nanoestructurado. El estudio se llevé a cabo mediante la
teoria de funcionales de la densidad obteniendo las estructuras de minima energia, asi como los
orbitales moleculares que intervienen en las principales transiciones y sus niveles de energia.
L os espectros de absorcidn presentan bandas con desplazamiento batocrémico y contribuciones
dominantes en la transicion HOMO-LUMO. A través de la prediccién de parametros de
reactividad quimica como dureza quimica, indice de electrofilicidad y poder electroaceptor se
infiere unaimportante mejora de propiedades relacionadas con la eficiencia de conversion.
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SIMULACION DEL ESPECTRO RAMAN DEL CO2A TRAVESDE
METODOSALGEBRAICOS

Marisol BermUdez-Montafia, Renato Lemus-Casillas, Miguel Carvajal, Francisco Pérez-Bernal

Facultad de Quimica, UNAM, Instituto de Ciencias Nucleares, UNAM, Dpto. Ciencias Integradas, Universidad de Huelva,
Esparia., Dpto. Ciencias Integradas, Universidad de Huelva, Esparia.

El uso de métodos algebraicos ha mostrado ser una herramienta bastante eficiente en la
descripcion de los modos vibracionales de moléculas triatomicasl 2. Para € estudio de los
modos vibracionales del dioxido de carbono se propone un modelo de dos osciladores con
potencial de Morse en una dimensién para describir los modos de tension simétrico y
antisimétrico, y un oscilador con potencial de Morse en dos dimensiones para e modo de
flexion que es degenerado. Este modelo algebraico permite identificar las interacciones
relevantes establecidas por las resonancias entre los modos fundamentales de manera directa 'y
sencilla, que para el caso particular del diéxido de carbono da origen a tres polidas posibles.
En este trabgjo se estudian tres Hamiltonianos vibracionales del didxido de carbono producto
de tres poliadas diferentes. Las funciones de onda se evallan a través de la simulacion del
espectro Raman calculando el momento de transicién de la polarizabilidad en € rango de 1150
cm-1 a 1500 cm-1.
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AUTOMATIZACION DEL CALCULO DE LA FUERZA DE REACCION EN
EYRINGPY

Alan Quintal-Flores, Eugenia Dzib, Gabriel Merino
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Eyringpy es un programa para € céculo de propiedades termoquimicas y constantes de
velocidad de reacciones en fase gaseosa y en disolucién para sistemas unimoleculares o
biomoleculares. Este cddigo escrito en Python con interfaz de usuario amigable y formato de
entrada sencillo emplea la particion candnica para estimar las propiedades termoquimicas y la
teoria de estado de transicion para el calculo de las constantes de velocidad.1 El curso de una
reaccion quimica se puede describir por medio de la variacion de la energia potencia del
sistema a lo largo de la coordenada de reaccion. La fuerza de reaccion F(R) es la derivada
negativa de la energia potencial del sistema V(R) con respecto de la coordenada de reaccion.
Las caracteristicas de F(R), su minimo, maximo y ceros, dividen €l proceso en etapas bien
definidas que, en general, pueden caracterizarse en términos de cambios en las propiedades
estructurales y/o electronicas del sistema2. En este trabajo se presenta la implementacién del
maodulo de Eyringpy que calcula la fuerza 'y la constante de la fuerza de reaccion, lo que nos
permite realizar €l andlisis e interpolacion del IRC, asi como la obtencion de la energia de
reaccion y activacion con base en el modelo desarrollado por ToroLabbé et a3-4. Para mostrar
el funcionamiento de la implementacién del médulo de Eyringpy se han utilizado varios
gjemplos, como en el caso de la transferencia de proton: HO-N=S ? O=N-SHb5.
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Enlace de haldgeno y efectos cooper ativos en € clatrato decloro.
Cristina Cuautli, Ramén Hernandez-L amoneda

Centro de Investigaciones Quimicas CIQ-11CBA, Universidad Autonomadel Estado de Morelos

La posibilidad de formar enlaces de halégeno dentro de las cajas de clatratos (estructuras
formadas por poliedros -llamados cgjas- que se constituyen de moléculas de agua y que
hospedan moléculas gaseosas) es un tema complejo. Por medio de un andlisis de rayos X se ha
propuesto la existencia de un “enlace de halégeno multidireccional”[1] y, subsecuentemente,
estudios ab-initio de correlacion local para cloruro dentro de una caja dodecaédrica aislada
muestra evidencia de su presencig 2,3]. En este trabgjo, la estructura y energética del clatrato
de cloro en su estructura cubica (sl) es analizada por medio de céalculos periddicos ab-initio
basados en la Teoria de los Funcionales de la Densidad. La comparacion con céalculos de una
cgja aislada, muestra que un efecto importante al tratar € cristal completo es una reduccién de
las regiones con valores de potencial electrostatico negativo, lo cual se reflgga en un
debilitamiento de energias de inclusion del haldgeno. Aplicando una variedad de métodos para
caracterizar la densidad €l ectronica analizamos la interaccion cloro-caja en detalle confirmando
la presencia de enlaces de halégeno en la caja dodecagdrica. El caso de la caja tetradecaédrica,
la mas grande de la estructura, es mas sutil y su tratamiento cuantitativo depende de permitir la
ocupacion de varias cajas en la celda unitaria dando lugar a un reforzamiento del enlace de
hal 6geno a través de efectos cooperativos.
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Reactividad catalitica de silicatos en € proceso de obtencién de biodiesdl.

Cristina Cuautli, |ssis Romero-lbarra

Unidad Profesional Interdisciplinariaen Ingenierias y Tecnologias Avanzadas, Instituto Politécnico Nacional.

Seguin la Agencia Internacional de Energia[1], en 2015, 81.47% de la energia total consumida a
nivel mundia provino de fuentes no renovables de energia cuya combustion produjo 32 104
millones de toneladas de CO,, -principal gas de efecto invernadero- como subproducto. El reto
es claro: emigrar a uso de fuentes sustentables de energia. L os biocombustibles son una opcion
prometedora. Como parte del esfuerzo, en nuestro grupo de trabajo se busca hacer més
eficiente el proceso de obtencio? de biodiesel a partir de materias primas no comestibles. Un
paso importante en el proceso es la transformacion de trigliceridos y metanol en ésteres
metilicos -biodiesel- a través de la reaccién de transesterificacion en presencia de un
catalizador. La eleccidn correcta del catalizador es impresindible. En este trabajo analizamos la
actividad catalitica de silicatos de sodio y litio como catalizadores heterogeneos frente a la
molécula de triacetina (como modelo de triglicérido) y metanol, partiendo de resultados
experimentales obtenidos en e grupo de trabajo[2,3]. Con célculos periddicos basados en la
Teoria de Funcionales de la Densidad, analizamos la estructura electronica y la energética de
las superficies expuestas limpias -determinadas por difraccion de rayos X- y con las especies
moleculares envueltas en la reaccion con € fin de aclarar algunos aspectos del mecanismo y
contribuir aun disefio inteligente de catalizadores.
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El integrando de intercambio einteraccion quimica
Cipriano Ariel Gonzéalez Trejo, Minhhuy HO

Centro de Investigaciones Quimicas, Universidad Autonoma del Estado de Morelos.

El método Hartree-Fock es una herramienta utilizada en la quimica computacional y es €
punto de partida para la medicién de la correlacion electrénica en la formacién de enlaces [1];
de éste se origina la integral de intercambio, que se presenta en la interaccion entre electrones
del mismo espin. El integrando de intercambio (Kij) no cuenta con una interpretacion fisica
clésica [2], debido a la densidad de intercambio 7ij(r). Kij(r;r) = AN (L/rr)2A(r)7(r) =
2A](N(@/rr)2j(r). Kij tiene un efecto atractivo de corto alcance [3] y a pesar de tener una
contribucion energética pequefia, es relevante en varios campos de la quimica computacional,
por gemplo, en los funcionales de la densidad de tipo hibrido [4].En este trabajo se presenta a
Kij(r;r) en sistemas de interés: H,, LiH, N,, F,, a nivel MP2/6-31G, cada uno de estos
representa diferente tipo de enlace quimico. Encontramos que la topologia de |os mapas de este
integrando es representativa de la naturaleza del sistema; asi, hemos empleado a Kij(r;r") para
caracterizar dichas interacciones.
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Descripcion precisa de sistemas con alta correlacion mediante ocupaciones
fraccionales

José Alberto Cabrera Jaime, José Roberto Rios Rivero, José Marco Antonio Franco Pérez

Departamento de Fisicay Quimica Tedrica, Facultad de Quimica, UNAM.

En este trabajo presentamos un método para determinar la energia de correlacion electronica
de sistemas conocidos por estar altamente correlacionados, dentro de la aproximacion de la
termo-correlacion electrénica. Los sistemas que tratamos son el perfil de rotacién del etileno,
los compuestos de niquel NiSi, NiGe, NiO, NiSy los perfiles de disociacion de las moléculas H
o+, Ho, N, He, y C,,. Para cada sistema se realizaron calculos de estructura electrénica a nivel
HF y CISD(T). Con la energia Cl es posible calcular los nimeros de ocupacion fraccionales,
mientras que de la energia HF es posible extraer la energia cinética, la energia de intercambio y
las energias orbitales individuales. Utilizamos una red neuronal secuencia programada ad hoc
en e seno del grupo de investigacion: los nodos de entrada toman los valores de energia
cinética por electrén, energia de intercambio por electron, energia del HOMO vy energia del
LUMO; € nodo de salida proporciona los valores de los nimeros de ocupacion fraccionaes
para cada orbital, que pueden ser usados para calcular posteriormente la energia de correlacion
electronica correspondiente. Los valores de la red neurona son confrontados con célculos
CISD(T). Nuestros resultados preeliminares indican que de una red entrenada
satisfactoriamente (R2 = 0.97) es posible obtener valores numéricos precisos de las
ocupaciones fraccionales y, como consecuencia, de la energia de correlacion electrénica.
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Estudio de lasinteracciones en la mezcla de sulfuro de hidrégeno y cuatro
hidrocarburos.

Edgar Sulca Fonseca, Juan José Garcia Miranda, Jorge Garza Olguin

Departamento de Quimica, Universidad Auténoma Metropolitana-1ztapal apa

El sulfuro de hidrogeno (H,S) es un contaminante gaseoso altamente toxico y en varios
depdsitos de petrdleo se ha encontrado que cuando la concentracion de este gas sobrepasa las
10 ppmv (partes por millén por volumen) e pozo es considerado &cido y es imprescindible
tomar medidas de seguridad debido a su alto efecto corrosivo. Esta inevitable presencia de
sulfuro de hidrégeno en las tuberias de produccion hace necesario € uso de costosos
recolectores quimicos para eliminarlo y prevenir la corrosion causada por este gas. En este
trabajo se estudiaron las interacciones en fase gas entre el sulfuro de hidrogeno y cuatro
hidrocarburos: Xyleno, Tolueno, 2,3-Dimetilbutano y 2,4-Dimetilhexano con la finalidad de
proponer una nueva manera para capturar H,S. [1] La busqueda de interacciones se llevé a
cabo de manera estocastica con el codigo RISSA[2]. Inicialmente se estudiaron los posibles
isomeros entre e sulfuro de hidrogeno y cada uno de los hidrocarburos mencionados
anteriormente, manteniendo la proporcién 1:1. Los candidatos proporcionados por RISSA
fueron optimizados con el méodo MP2 y siete funcionales de intercambio y correlacion (PBE,
PBE-D3, PBEO, PBEO-D3, B3LYP, B3LYP-D3, M062X), todos ellos con las bases 6-
311++G(3df,3pd) y 6-311++G**. A partir de este procedimiento se seleccioné e funcional de
intercambio y correlacién con el cua se obtuvieron los isdmeros de més bagja energia de la
mezclaH2Sy los cuatro hidrocarburos.
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EXPLORACION EXHAUSTIVA DE SISTEMAS CON FORMULA
(C5H5)2E2(E= Be, Mg, Ca, Sr y Ba)

Gerardo Herndndez-Juérez, Jorge Barroso, Gabriel Merino.

Departamento de Fisica Aplicada, Cinvestav-Mérida; México.

En 2004, e grupo de Carmona y colaboradores logré la sintesis del primer dimetaloceno,
siendo la primera molécula estable con un enlace Zn-Zn.1 A la par se report6 tedricamente la
viabilidad de analogos con metales del grupo 2 y 12, pero hasta la fecha no se han sintetizado o
detectado experimentalmente. En este trabajo exploramos sistematicamente |la superficie de
energia potencial para complegjos con formula (C5H5)2E2(E= Be, Mg, Ca, Sr y Ba) mediante
el programa GLOMOS, €l cual consiste en una serie de algoritmos automatizados y orientados
a la busqueda del minimo global de cierta estequiometria. L os resultados obtenidos son tres
isdmeros predominantes en donde (C5H5)2E2(E=Be, Ca, Sr y Ba) adoptan una estructura tipo
A, y (C5H5)2Mg2 adopta una estructura tipo sandwich, B?, similar a la reportada para los
sistemas dimetalocenos, € isomero C solo es un minimo sobre la superficie para todos los
casos Y es relativamente més estable que B en el sistema con Ba donde A es el minimo global.
Este trabajo muestra que esta combinacion de a&omos puede adoptar estructuras que no se han
considerado.
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CORRELACIONES DE ORDENESALTOSEN UN SISTEMA DE TRES
OSCILADORES ARMONICOSACOPLADOS

Salll Juan Carlos Salazar Samaniego, Humberto Laguna Galindo, Robin Preenja Sagar

Universidad Auténoma Metropolitana

L os model os propuestos en este trabajo son el de tres osciladores no interactuantes y €l de tres
osciladores interactuantes con y sin espin. El objetivo de este estudio es examinar las
interacciones debidas a la simetria de la funcidn de onda, el espin y e potencia de interaccion
entre pares. Para esto presentamos un analisis de las entropias de Shannon para la localizacion
y la informacién mutua para la correlacion entre pares y de 6rdenes mas altos, tanto en €
espacio de posicion como en el espacio de momentos. En el caso del modelo con interaccion
tenemos que el potencial armdnico entre pares es atractivo o repulsivo y variamos la intensidad
del potencial para estudiar la respuesta de éste pardmetro. EI comportamiento referente a la
informacion mutua de pares y la informacion mutua de tercer orden que captura las
correlaciones de érdenes més altos en las tres particulas son estudiados para analizar las
diferencias o semejanzas. También se discute el comportamiento de la suma entrépica en los
tres model os.
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Andlisisdela adsor cion de acetamiprid sobr e estructuras de grafeno curvadas

Erwin Garcia-Hernandez, L uz Palomino-Asencio, Rafael Catarino-Centeno, Alfredo Ramirez-Torres.

Departamento de Posgrado e Investigacion, Instituto Tecnol égico Superior de Zacapoaxtla.

El acetamiprid, es uno de los insecticidas neonicotinoides mas usados a nivel mundial. Estos
compuestos, han llamado la atencién en los Ultimos afios por su propension a convertirse en
enemigos ambientales. Por un lado, se les ha asociado un impacto negativo en el curso de la
polinizacion, ya que afectan a organismos polinizadores [1] y por € otro, su ata solubilidad y
persistencia en suelos, los hace idéneos como contaminantes de aguas subterraneas [2]. Por tal
motivo, en e presente trabajo, se muestra un estudio de primeros principios de la adsorcion de
acetamiprid, con modelos de grafeno curvados mediante defectos en su anillo central para su
posible uso como adsorbentes. Un modelo tipo armchair CoH 45 se utilizd y funcionalizo con
grupos -OH y -COOH en la corona internay externa. Se hizo una busqueda de conformaciones
estables usando € programa RISSA[3] y una optimizacién inicial con MOPAC[4]. Las
estructuras de minima energia, se reoptimizaron con DFT usando |la metodologia PBE/6-31G*.
Se encontraron mas de 5000 modos de interaccion para los modelos propuestos. En las
estructuras mas estables, €l acetamiprid se sitlia sobre la seccion concava del grafeno curvado,
siendo las interacciones de vdW las principales en la adsorcion y no los puentes de hidrégeno.
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Revision del mecanismo de hidroboracion de alquenos
Jorge J. Pedrozo Romero, Gabriel Merino

Departamento de Fisica Aplicada, Centro de Investigacion y de Estudios Avanzados Unidad Mérida

Revision del mecanismo de hidroboracion de alquenos Jorge J. Pedrozo Romero,1 Gabriel
Merino.1 1Departamento de Fisica Aplicada, Centro de Investigacion y de Estudios Avanzados
Unidad Mérida km 6 Antigua carretera a Progreso. Apdo.Postal 73, Cordemex 97310
Mérida,Yuc. MEXICO e-mail: jorge0289@hotmail.com La hidroboracion es una de las
reacciones de adicién de alquenos més utilizada en el laboratorio. Esta reaccion se utiliza para
la obtencion de alcoholes y haluros con regioquimica opuesta (anti-Markovnikov) de aquellas
gue proceden mediante intermediarios cationicos.1 En los libros de texto se describe la
reaccion como un atague electrofilico concertado, en donde la adicién procede a través de un
estado de transicion (TS) de cuatro centros (Figura 1. estructura A) Los detalles del mecanismo
aln se desconocen, ya que hay reportes que sugieren gque el TS es de tres centros en lugar de
cuatro (Figura 1. estructura B) 2 En este trabgjo se evaluaron las estructuras obtenidas con
diferentes DFT de alquenos simétricos y asimétricos (por eemplo etileno y propeno),
descubriendo una tendencia de los sistemas simétricos a favorecer € TS de tres centros y los
asimétricos el de cuatro centros.
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Figura 1. La estructura A corresponde a la descrita en la literatura,
mientras que la estructura B es la que se obtiene en los calculos.
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Revisién estructural de sistemas con formula general Bn+ con n=7-20
Gabriela Cadtillo-Toraya, Gabriel Merino

Departamento de Fisica Aplicada, Centro de Investigacion y de Estudios Avanzados, Unidad Mérida, km 6 Antigua carreteraa
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Durante los Ultimos afios, los cimulos de boro han sido objeto de estudios tanto tedricos como
experimentales.1 Las estructuras cationicas de boro presentan discrepancias en la identificacion
del minimo global debido a la implementacién de diferentes métodos computacionales, los
cuales han dado como resultado €l reporte de diferentes estructuras. Ejemplo de ello es la
estructura del minimo global del B13+, que fue reportada inicialmente por Anderson et al.2
en € afno 1988 y Kawa y Weare3 en € afo 1991 como una estructura 3-D y en los afios
posteriores Kato et al.4 reportaron por primera vez una estructura cuasi-planar. Estas mismas
irregularidades se presentan en sistemas analogos de boro de otros tamafios. Con €l objeto de
definir el minimo global, se explor6é sisteméticamente la superficie de energia potencial de
sistemas con formula Bn+ donde n=7-20, utilizando el programa GLOMOS, el cual
implementa una serie de algoritmos automatizados cuya finalidad es la busqueda del minimo
global. Las optimizaciones de estos sistemas de boro se llevaron a un nivel PBEO-D3/def2-
TZVP. Nuestros resultados muestran que para las estructuras de boros desnudos los minimos
globales presentan una tendencia ala formacion de estructuras planares en comparacién con las
estructuras 3-D.
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Escalamiento empirico para € calculo de los desplazamientos quimicos de 1H y
13C

Silvana Silva-Aguirre, Gabriel Merino

Departamento de Fisica Aplicada, Centro de Investigacion y de Estudios Avanzados, Km. 6 Antigua carretera a Progreso
Apdo. Postal 73, Cordemex 97310, Mérida, México.

El escalamiento empirico es una de las muchas técnicas utilizadas para lograr alta precision en
cdculos de desplazamiento quimico (?) de RMN. Dicha técnica trata de disminuir € error
sistematico generado por efectos de solvatacion, efectos rovibracionales y otras limitantes del
método. Para lograr lo anterior se realiza un andlisis via regresion lineal de los valores
isotropicos (?) paralos nucleos y los corrimientos quimicos experimentales, de un conjunto fijo
de moléculas de prueba. Esta regresion lineal nos proporciona los factores de escalamiento
(interseccion, pendiente), con los cuaes se puede determinar e desplazamiento quimico de
otras moléculas correspondientes al mismo nivel de teorial (eq 1).1  ?=(interseccion - ?)/(-
pendiente) (1) Este trabajo busca automatizar € proceso de célculo para e método de
escalamiento reduciendo el error humano y posibilita revisar varios niveles de teoria de forma
sencillay eficiente. El programa se codificé en Python, verificando los célculos de factores de
escalamiento para 1H y 13C con una base de aproximadamente 100 moléculas2 y arededor de
25 niveles de teoria (B3LY P/6-31G(d), B3LY P/6-31+G(d,p), MP2/6-31+G(d,p), etc) y varios
solventes (acentona, cloroformo, benceno, etc) previamente probadas por €l grupo de Tantillo.
En el calculo se cambio la dispersion y con ella la estructura molecular, y 1os desplazamientos
isotropicos, por 1o que se esperan cambios en la correlacion de los datos.
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ESTUDIO TEORICO-EXPERIMENTAL DE LA SINTESISDE
ENDOPEROXIDOSESTEROIDALES

Maria Gpe. De los Santos L 6pez, Maria Antonieta Fernandez Herrera, Gabriel Merino

Departamento de Fisica Aplicada, Cinvestav Mérida, 97310, Mérida, Y ucatan; México

En sintesis organica, €l oxigeno singulete (102) se usa frecuentemente debido a su reaccion de
cicloadicion altamente selectiva con olefinas.[1,2] Generalmente, se forma mediante el proceso
de fotosensibilizaciéon,[2] donde participa una entidad molecular denominada
fotosensibilizador,[3] de los cuaes, los mas empleados son € rosa de bengala, azul de
metileno, fenalenona'y compuestos coordinados como los compleos de rutenio 11.[1,4] En este
estudio se investigd € mecanismo de reaccién de endoperdxidos esteroidales empleando €l
C60, 102 como diendfilo, y dienos como el antraceno, los esteroides 7,8-didehidrodiosgenina
y benzoato de ergosterilo. Las reacciones se llevaron a cabo en tolueno a temperatura
ambiente, en una atmosfera de oxigeno. Los productos de reaccion se purificaron por
cromatografia en columna flash y se caracterizaron por RMN y IR. Para la parte tedrica, las
geometrias se optimizaron a nivel PBEO-D3/def2-TZVP y se caracterizaron a través del
andlisis de frecuencias. Con el caculo de la coordenada intrinseca de reaccién se verifico que
las estructuras de transicion conectan con los reactivos adecuados. Los efectos de los
disolventes se consideraron a través del modelo de solvatacion implicita SMD. Los resultados
muestran un mecanismo concertado con la fotosensibilizacion del oxigeno al estado singulete
por parte del C60, dando como producto de reaccion unico el aducto tipo endoperdxido.
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Figura 1. Mecanismo de reaccién del Benzoato de ergosterilo y 'O,
(PBEO0-D3/def2TZVP)
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Propiedades mecanicasy €electronicas de la monocapa de H2Be
Armando A. Morin, M.E. Cifuentes-Quintal, Gabriel Merino

Departamento de Fisica Aplicada, Clnvestav Unidad Mérida

Los descubrimientos mas recientes en materiales bidimensionales (2D) arrojan propiedades
exoticas y ventajosas no vistas regularmente en los materiales en bulto, como un coeficiente de
Poisson (?) negativo, € cud puede conducir a nuevos dispositivos con aplicaciones
interesantes.[1,2] Entre los materiales que se han predicho, analizaremos €l caso de dos
polimorfos del hidruro de berilio (H,B€) en monocapa, >H,Be y ?-H,Be, en donde ? es
negativo para € primero. Li y colaboradores[3], evaluaron a estos sistemas en e dominio
elastico, sin embargo, no profundizaron en la region plastica. En este trabajo presentamos un
estudio basado en DFT acerca de las propiedades mecanicas y electronicas para ambos
polimorfos en el dominio de las deformaciones finitas. Nuestros calcul os se basan en el método
PAW y @ funcionad GGA-PBE como esta implementado en € software VASP.[4,5,6,7]
Partiendo de esto, reproducimos deformaciones estructurales de tension a las celdas en los ges
cartesianos x,Yy, y biaxia; y presentamos las curvas de esfuerzo-deformacion para cada
orientacion hasta sus respectivos puntos de fractura. Nuestros resultados reflejan que, para >-H,
Be, 7<0 hasta la ruptura y cuya tensién critica se encuentra después del 30% de deformacion;
en tanto que para”H,Be e maximo ocurre en el 9% para todas sus direcciones.
Consecuentemente, realizamos el anadlisis de estructura electronica con el objetivo de
comprender mejor lainteraccion quimica entre sus componentes.

<) d}

Figura 1. Superceldas de «-H,Be ) vista lateral, b) vista perpendicular
al plano y defi -H,Be c) vista lateral, d) vista perpendicular al plane
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El rol de contraién en complejos SCO de Hierro (11)
Mufioz Macias Jessica Jazmin., Soriano Agueda Luis Antonio., Vela Amieva Alberto.

Departamento de Quimica, Universidad de Guanajuato., Departamento de Quimica, Cinvestav-Zacatenco; Av. |PN 2508;
Colonia San Pedro Zacatenco; 07360 CDMX

El fendmeno de cruzamiento de espin (SCO, por sus siglas en inglés) consiste en el cambio del
estado de espin que va entre una configuracion electronica de bajo-espin (LS) y otra de alto-
epin (HS) en complgjos de metales de transicion [1], este ocurre por aplicacion de
perturbaciones externas como cambios de temperatura, presion, irradiacion de la luz, entre
otros. Los materiales que muestran SCO tienen aplicaciones potenciales en nanotecnologia [2]
y se observa en compuestos octagdricos de Fe(ll), Fe(lll), Co(ll) y otros metales [3]. Existen
diversos reportes en donde se estudia cruzamiento de espin desde € punto de vista de la
estructura electronica de los compuestos, en particular por medio de la Teoria de Funcionales
de la Densidad. Una encrucijada es seleccionar el funcional de intercambio y correlacion a
utilizar pues existen una amplia variedad [4,5]. El dilema es que incluso con funcionales del
mismo tipo se obtienen predicciones muy distintas para la diferencia de energias entre las
configuraciones de bagjo y alto espin. Estudios experimentales [6] reportan que € contraion
juega un rol importante en la aparicion del SCO. En € presente trabgo mostramos que se
puede lograr una prediccion correcta de la existencia del SCO en complejos cargados con un
metal de transicion cuando se toma en consideracion explicitamente a contraion. Ilustramos €l
protocolo en complegjos de Fe (Il) con ligantes heterociclicos de nitrégeno y con tres
contraiones de naturaleza diferente.
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Termoedectricidad en Nanoalambres con Ramificaciones Cuasiperiodicas
Fernando Sanchez (1), Carlos Amador-Bedolla (1), Vicenta Sanchez (2), Chumin Wang (3)
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México, México., (2) Departamento de Fisica, Facultad de Ciencias, Universidad Nacional Auténoma de México, Ciudad de
México, México., (3) Instituto de I nvestigaciones en Materiales, Universidad Nacional Auténoma de México, Ciudad de
México, México

Las ramificaciones en un nanoalambre pueden modificar el transporte de las excitaciones a lo
largo del mismo debido a la interferencia de las ondas. En este trabgo estudiamos las
propiedades termoeléctricas de un aambre delgado con ramificaciones colocadas
cuasi periddicamente mediante el método de renormalizacién mas convolucion en espacio rea
desarrollado para la férmula de Kubo-Greenwood [1], en la cual los modelos de amarre fuerte
y de Born fueron usados respectivamente para el célculo de la conductividad eléctrica y
térmica [2,3]. Los resultados muestran un crecimiento substancial en la figura de meérito
termoeléctrica (ZT) inducido por €l desorden cuasiperiddico, debido a que este disminuye la
conductividad térmica de los fonones acusticos de longitud de onda larga [4]. Dichos fonones
no son alterados usual mente por defectos locales ni por impurezas. Una notable reduccion de la
conductividad térmica puede ser lograda usando material es con vel ocidades de sonido bajas.
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| mplementacién de los M étodos Segmentados de Ayala-Schlegel y Clasico de
Referencia
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Eyringpy es un programa para calcular constantes de velocidad de reacciones en fase gaseosay
en disolucién. Las energias de activacion, y otras propiedades termoquimicas, se estiman por
medio del ensamble candnico y las constantes de velocidad se calculan con base en la teoria
del estado de transicion.1-2 La propiedades termoquimicas se calculan usando la aproximacion
del rotor rigido-oscilador armonico. No obstante, para temperaturas elevadas y moléculas con
rotaciones impedidas se emplea la aproximacion del rotor impedido con € modelo de Ayalay
Schlegel.3 En éste se asume que e potencial de rotacion impedida es de la forma V=(1-
cosMx)/2. Sin embargo, para sistemas en los que no tiene esta forma es necesario
descomponer la funcién de particién en una suma de contribuciones para gjustar €l potencial
entre cada maximo y minimo a una forma cosenoidal. Asi, en este trabgjo se presenta la
implementacion de los métodos segmentados de Ayala-Schlegel y Clésico de Referencia, los
cuales permiten calcular la funcion de particion con mayor precision para sistemas que poseen
un potencia de rotacion interna con més de un tipo de minimo.4 Para validar la
implementacion de estos métodos y gjemplificar laimportancia de las rotaciones impedidas en
el clculo de las propiedades termoguimicas y las constantes de velocidad se usa la reaccion
HCHO + «OH.5
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Estudio dela contribucion eectrostatica a la estabilidad estructural dela
subunidad b

Edgar Lopez Pérez, Gerardo Pérez Hernandez, Salomdn de Jestis Alas Guardado, Felipe Aparicio Platas

UAM Cugjimalpa

La ATP-sintasa es una enzima de suma importancia en e metabolismo celular, ya que se
encarga de sintetizar adenosin trifosfato (ATP). Diversos estudios han demostrado que la
subunidad b aislada, en particular la que proviene de la bacteria termdfila Bacillus PS3 (Th),
mantiene su naturaleza estructural idéntica a la que se encuentra en el complejo de la ATP-
sintasa[1], dicha caracteristica la hace un modelo efectivo para diversos estudios tanto de
flexibilidad como de estabilidad. El mecaniso cooperativo de cambio de unién de ligandos
durante el funcionamiento catalitico de la ATP-sintasa involucra censar € tipo de ligando
(ATP o ADP) y €l efecto del gradiente de protones o pH entre dos compartimientos celulares.
Por lo tanto, € comportamiento conformacional y de la estabilidad de Tb deben estar
correlacionados mediante gjustes sutiles de la distribucién de carga. En este trabajo se estudia
la contribucion electrostética de residuos titulables que son sensibles alos cambios de pH. Para
ello se realiz6 dinamica molecular clasica de Tb a diferentes temperaturas con estados de
protonacion fijos para toda la simulacion y manteniendo un ensamble NPT. Se extrgjeron
diferentes estados conformacionales de Th y se reevalud e estado de protonacion para dicha
conformacion. Los resultados muestran una correlacion del cambio de conformacion de Th con
cambios de pKa de algunos residuos y por lo tanto con la distribucion de carga total .
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M odifications of the molecular structure of Aurantinidin dyesfor DSSCs
Obasuyi Aanuoluwapo Raphael, Daniel Glossman-Mitnik, Norma Flores-Holguin

Laboratorio Virtual NANOCOSMOS, Centro de Investigacion en Materiales Avanzados SC (CIMAYV), Chihuahua, México

Two modifications for Aurantinidin dye were done, a design of D-?-A structure of
Aurantinidin was done by the additions of triphenylamine as donor moiety and cyanoacrylic
acid as acceptor moiety. This Aurantindin modified molecule will be labelled D-?-A(1).
Secondly, a design of D-?-A structure of Aurantinidin was done by the additions of
triphenylamine as donor moiety and phenyl-cyanoacrylic acid as acceptor moiety. This
Aurantindin modified molecule will be labelled D-?-A(2), the optical and electrical properties
were calculated by using density functional theory (DFT) and time- dependent DFT (TD-DFT).
The modifications produce high light harvesting efficiency (LHE) of 0.5894 and 0.6079 for D-
?-A(1) and D-?-A(2) respectively, driving force of electron injection (-?Ginj ocp) Of 222 €V and
2.30 eV for D-?-A(1) and D-?-A(2) respectively, both modifications have reorganization
energy (?G,,) in the negative value and which is an indication that the redox level of the
electrolyte is lower than the ground states of the dyes. These particular attributes make the
electron recombination to be reduced. V 5 values of 1.45 eV and 1.46 eV for D-?-A(1) and D-
?-A(2) respectively was recorded. These critical parameters have a close relationship with the
short-circuit current density (Jg-) and open-circuit photovoltage (V 5-), and this makes the
dyes to exhibit higher efficiency.

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica| 2019



Referencias:

[1] B.O. Regan, M. Gratzelt, in The Study of Fast Processes and Transient Species by Electron
Pulse Radiolysis, 353 (1991) 737—740. doi:10.1038/35373720.

[2] Z. Chen, F. Li, C. Huang, Organic D- -A Dyes for Dye-Sensitized Solar Cell, (2007)
1241-1258.

[3] D. Liu, P. V. Kamat, Dye-Capped Semiconductor Nanoclusters. One-Electron Reduction
and Oxidation of Thionine and Cresyl Violet H-Aggregates Electrostatically Bound to SnO 2
Colloids, Langmuir. 12 (2002) 2190-2195. doi:10.1021/1a9510994.

[4] J. Preat, D. Jacquemin, C. Michaux, E.A. Perpte, Improvement of the efficiency of
thiophene-bridged compounds for dye-sensitized solar cells, Chem. Phys. 376 (2010) 56-68.
doi:10.1016/j.chemphys.2010.08.001.

[5] A.R. Obasuyi, D. Glossman-Mitnik, N. Flores-Holguin, Electron injection in anthocyanidin

and betalain dyes for dye-sensitized solar cells. a DFT approach, J. Comput. Electron. 18
(2019) 396-406. doi:10.1007/s10825-019-01331-5.

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica| 2019



ESTUDIO TEORICO DEL PROCESO REDOX EN EL SITIO ACTIVO DE
UNA FAMILIA DE TIORREDOXINAS

Felipe Aparicio

Departamento de Ciencias Naturales, Division de Ciencias Naturales e Ingenieria, , Universidad Auténoma Metropolitana,
Unidad Cuajimal pa; México.

En 2013 se reportaron las estructuras de rayos-X de siete tiorredoxinas (Trx), obtenidas a partir
de un estudio evolutivo, consideradas como los ancestros directos de las tiorredoxinas de E.
Coali y de humanol. Estas proteinas son enzimas antioxidantes que se encuentran en diversos
organismos Vvivos y se caracterizan porgue presentan una region altamente conservada (sitio
activo) en su secuencia de aminoacidos, formada por los residuos. cisteina-glicina-prolina-
cisteina (CGPC). Las cisteinas son la clave para explicar la capacidad reactiva que tienen las
Trx para reducir a otras proteinas. En este trabajo presentamos un estudio tedrico de la
reactividad quimica de una familia de tiorredoxinas (7 ancestrales y 2 actuales). Mediante
cllculos de estructura €electronica, usando e cédigo ORCA2, evaluamos las propiedades
nucleofilicas de las cisteinas del sitio activo de estas enzimas, en estado oxidado y reducido.
L os resultados muestran un cambio de la naturaleza nucleofilica de las cisteinas del sitio activo
de las enzimas, lo que correlaciona con lalinea evolutiva de estas proteinas.
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Funcién de enlaces de H entre mondmer os par a estabilizar dimeros
floroglucinolos acilados

Liliana Mammino

School of Mathematical and Natural Sciences, University of Venda, SudAfrica

Los floroglucinolos acilados diméricos (D-ACPL) congtituyen una subclase de los
floroglucinolos acilados (ACPL). Sus moléculas son formadas por dos unidades conectadas por
un puente metilenico. Cada unidad es un derivado estructural del 1,3,5-trihdroxibenzeno
incluyente un grupo CRO. Los D-ACPL frecuentemente tienen actividades biol 6gicas mejores
de los ACPL monoméricos. En los conformeros estables, se instaura un puente de hidrégeno
intramolecular (PHI) entre e O sp2 del grupo CRO y un OH fendlico cercano. Ademés, dos
PHI se establecen entre los dos mondémeros, uno a cada lado del puente metilenico. Estos
puentes intermonoméricos (PHIM) involucran donadores y aceptores diferentes, segin la
geometria 'y la orientacion de los dos mondmeros. Se ha estudiado un conjunto representativo
de moléculas modelos y naturales de D-ACPLSs, incluyendo |as caracteristicas estructurales que
aparecen més frecuentemente: R o0 sustituyentes diferentes, casos en que unos OH fendlicos
son substituidos por grupos COCH3 o por un O ceténico, etc. Los célculos utilizaron los
niveles HF/6-31G(d,p) y DFT/B3LY P/6-31G(d,p). Los resultados indican que los PHIM tienen
una funcion importante para la estabilizacion de los conférmeros. Se presentan y comparan las
caracteristicas de los varios tipos de PHIM, incluso con referencia a sus contextos moleculares
en los varios tipos de conférmeros.
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EVALUACION DE LA INTERACCION DE DERIVADOS
ORGANOFOSFORADOSCON LA ENZIMA AChE

Uriel J. Rangel, EmmaH. Acosta, Luis A. Zarate, Rosa L. Camacho, Julidn Cruz, Carlos Z. Gomez, José M. Vésquez

Area Académica de Quimica, Universidad Auténomadel Estado de Hidalgo, Area Académica de Quimica, Universidad
Auténoma del Estado de Hidalgo, Area Académica de Quimica, Universidad Auténoma del Estado de Hidalgo, Area
Académica de Quimica, Universidad Autonoma del Estado de Hidalgo, Area Académica de Quimica, Universidad Auténoma
del Estado de Hidalgo, Investigador de CONACyT, Investigador de CONACyYT

L os compuestos organofosforados (OP) son sustancias comumente empleados en la agricultura
como pesticidas. Los OP estudiados son derivados de organotiofosfatos, con estructura
S=P(OR),(SR) (R=alquilo o arilo) [1]. Se ha encontrado evidencia de que € envenenamiento
por OP es causado por la interaccion e inhibicion con la enzima acetilcolinesterasa (AChE). El
sitio activo de la AChE est4 comprendido por una cavidad de 20 A de profundidad [2]. Se
realiz6 la simulacién de acomplamiento molecular de 33 moléculas de OP empelando €l
programa AutoDock, utilizando una caja de 70x74x70 puntos con un espaciado de 0.375 A en
el gitio activo y con e agoritmo genético Lamarckiano. Las moléculas aisladas fueron
optimizadas con la metodologia PBEPBE/6-311++G** para determinar sus pardmetros de
reactividad. Posteriormente se realiz0 un andlisis de los clusters de cada sistema ligante-
proteina, ocupando como referencia del sitio de unidn una estructura cristalografica de AChE
complejada con acetilcolina (PDB=2HAS5), afin de establecer una correlacion entre la energia
del cluster, LD50 y el modo de union del ligante. Por 1o que del andlisis realizado se concluye
que las moléculas tienden a formar dos grupos interaccionantes. Uno de los grupos forma
puentes de hidrégeno preferentemente con la region anidnica (fig 1a), mientras que el otro
grupo forma interacciones con la zona perifericay €l sitio de unién de acilos (fig 1b).
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L a suma entrdpica en &omos hidr ogenoides confinados
Sall J.C. Salazar, Humberto G. Laguna, Vinod Prasad, Robin P. Sagar

UAM-I, México, University of Dheli, India

En este trabajo estudiamos la localizacion electronica en los espacios de posicion y momento
de é&omos hidrogenoides confinados, medida a través de las entropias de Shannon
correspondientes. Asimismo, estudiamos la suma entrOpica, la version informaciona del
principio de incertidumbre, y que puede interpretarse como una medida de la localizacion del
sistema en un espacio-fase separable. En dicha suma, encontramos maximos y minimos en
diferentes estados como funcion del radio de confinamiento, r_c. Interpretamos esta estructura
como una consecuencia del predominio del potencial coulémbico o del pozo infinito. Para
dicha interpretacion nos valemos de estudiar distancias estadisticas tipo Kullback-Leibler entre
el domo confinado, e aomo libre y la particula en una cga esfércia. Utilizamos la serie
isoelectrénica del hidrégeno para modular la magnitud del potencial.
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Exploracion tedrica de derivados del diquat para baterias de flujo organicas

Mariano Sanchez-Castellanos, Eduardo Martinez-Gonzélez, Sergio S. Rozenel, Martha M. Flores-Leonar, Zaahel Mata-Pinzon,
Rodrigo Zepeda-Tello, Victor M. Ugalde-Saldivar, Rafael Moreno-Esparza, Joep J.H. Pijpers, Carlos Amador-Bedolla,
Humberto G. Laguna

FQ-UNAM, México, UAM-I, México, INEEL, México, University of Toronto, Canada

Cada vez hay mayor interés en desarrollar baterias de flujo (RFB) debido a su capacidad de
almacenar gran cantidad de energia a bajo costo. Estamos interesados en encontrar moléculas
organicas para RFB acuosas Con anterioridad hemos estudiado 156 bipiridinas con diferentes
sustituyentes y seleccionado algunas moléculas, dada la prediccion de su potencial de
reduccion y su solubilidad. El diquat es una 2,2-bipiridina que presenta una reversibilidad
adecuada. Una diferencia notable es que en las bipiridinas puede haber fendmenos de
transferencia de protén, lo que vuelve e pH una variable relevante, que puede influir en €
costo y laingenieria de la bateria, mientras que el diquat no involucra reacciones acido-base y
la actividad redox es independiente del pH. En este trabajo presentamos los calculos del
potencial de reduccion y de la solubilidad de las 156 moléculas andlogas de diquat y
comparamos sus propiedades con las 2,2-bipiridinas previamente estudiadas. Las propiedades
termodindmicas y cinéticas se calculan utilizando DFT y B3LY P/6-311+G(d,p). Los célculos
de solubilidad se realizan con software propio empleando modelos de aprendizaje de maguina,
cuyos detalles se presentan en otro poster.
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Efecto catalitico de pequefios cimulos de Platino en la disociacion de
hidrocar buros

Aldo Gabriel Maya Cruz, Julian Cruz Borbolla, Rosa Luz Camacho Mendoza, Simplicio Gonzalez Montiel, Leticia Feria, José
Manuel Vasquez Pérez

Area Académica de Quimica, Universidad Auténoma del Estado de Hidalgo, Unidad Universitaria, km 4.5 Carretera
Pachuca?Tulancingo, C.P. 42184, Pachuca-Hidalgo, México

Los compuestos organicos volatiles (COV) contribuyen directamente a la formacion de ozono
y particulas finas, cominmente conocidas como smog, las principales fuentes antropogénicas
de COV incluyen procesos de combustion, emisiones de la industria textil, plantas quimicas y
plantas generadoras de energia. Debido a su toxicidad y riesgo para la salud, se han
desarrollado diferentes métodos para la reduccién de COV [1], por gemplo, la oxidacion
catalitica, en la cual se requieren temperaturas moderadas entre 200 °C y 500 °C, y el uso de un
catalizador heterogéneo. Los principales catalizadores empleados son metales de transicion
como Pd, P, Ir, entre otros [2]. Por o anterior, en este trabajo se realizd un estudio tedrico de
la estructura y estabilidad de los cimulos de Pt (n=3-13) mediante dinamicas moleculares de
Born-Oppenheimer, obteniendo diferentes estructuras conformacionales de cada cumulo. Las
geometrias encontradas fueron optimizadas con el funcional hibrido de intercambio y
correlacion B3LY P, asi mismo se utilizé el potencial efectivo del core LANL2DZ, de acuerdo
al cddigo del programa Gaussian 09. Los resultados obtenidos (72E, BE y Gap) indican que el
cimulo de Pt, es el mas estable mientras que los cimulos impares son los de mayor
reactividad. Ademas, se reaiz6 la interaccién de estos cumulos impares con pequefios
hidrocarburos a fin de elucidar |os posibles mecanismos de disociacion.

Tamaiio del cumulo
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Aprendizaje de maquina para la prediccion de las solubilidades de moléculas
organicas

Rodrigo Zepeda-Tello, Karl M. Garcia Ruiz, Humberto G. Laguna, Mariano Sanchez-Castellanos, Rafael Moreno-Esparza,
Joep JH. Pijpers, Carlos Amador-Bedolla

Facultad de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México (UNAM). Avenida Universidad 3000. 04510, Coyoacan
CDMX, México., Facultad de Quimica, Universidad Nacional Auténomade México (UNAM). Avenida Universidad 3000.
04510, Coyoacan CDM X, México., Facultad de Quimica, Universidad Nacional Auténomade México (UNAM). Avenida
Universidad 3000. 04510, Coyoacan CDMX, México., Facultad de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México
(UNAM). Avenida Universidad 3000. 04510, Coyoacan CDM X, México., Facultad de Quimica, Universidad Nacional
Auténoma de México (UNAM). Avenida Universidad 3000. 04510, Coyoacan CDM X, México., Instituto Nacional de
Electricidad y Energias Limpias (INEEL), Reforma 113, 62490, Cuernavaca, MOrelos, México. , Facultad de Quimica,
Universidad Nacional Auténoma de México (UNAM). Avenida Universidad 3000. 04510, Coyoacan CDM X, México.

L a estimacion tedrica de solubilidades es un reto muy complejo en quimica. La determinacion
tedrica del umbral de solubilidad es muy importante para la sintesis de nuevos compuestos que
puedan ser utilizados en distintas aplicaciones. En particular, estamos interesados en estimar la
solubilidad de moléculas organicas para su aplicacion como electrolitos activos en baterias de
flujo acuosas. En este trabajo se presenta una libreria de Python que utiliza distintas
herramientas de aprendizaje de maguina para la prediccion de valores de solubilidad.
Especificamente, se incluyen distintos métodos para codificar moléculas (fingerprints) asi
como diferentes algoritmos de prediccion. Los resultados se comparan contra los obtenidos via
algoritmos preexistentes, disponibles en otras librerias especializadas, asi como contra
resultados experimentales. Se presentan predicciones para distintas familias de moléculas que
se estudian actualmente en el grupo de trabgjo.
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El doble anillo D4R en la prenucleacion de zeolitas
José Miguel Mora-Fonz, C. R. A. Catlow

Universidad Judrez Auténoma de Tabasco, DACB, Department of Chemistry, University College London

En este trabajo presentamos los resultados de la modelacion de una de las estructuras clave en
la prenucleacion de las zeolitas: el doble anillo de ocho silicios (double-four ring, D4R). Dicha
estructura, también conocida como una secundary building unit SBU, tiene un papel hasta el
momento no claro en el proceso de prenucleacién, ya que a pesar de ser predominante su
presencia en la soluciones hidrotérmicas[1]? que dan lugar a zeolitas, no es abundante en las
zeolitas con una ata relacion Si/Al.[2]? Sin embargo, a cambiar las condiciones iniciales de la
nucleacion del cristal de zeolita, por gemplo con la sustitucion del agente mineralizante OH-
por e F-, agunas zeolitas que contienen el D4R son mas viableg[2]?. Mas aun, la inclusion de
Ge en lugar del Al en la sintesis permite obtener una gran variedad de zeolitas, por g emplo las
series de germanosilicatos I TQ-n.[3]? La estructura D4R es capaz de contener en su interior un
anion F-, (més no uno de OH-), dando lugar a un enlace hipervaente entre el anién y e
D4R.[4]? El posible mecanismo de formacion del D4R y sus implicaciones en la formacion del
cristal de zeolitas son explorados utilizando |a teoria de los funcionales de la densidad (DFT).
En particular e método BLYP/DNP//BLYP/DNP es utilizado, la solucion es modelada con €l
método del dieléctrico continuo, COSMO.[5]

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica| 2019



Referencias:

[1] S. K. Gupta, A. C. Kdlita, A. A. Dar, S. Sen, G. N. Patwari, R. Murugavel, J. Am. Chem.
Soc. 2017, 139, 59-62.

[2] A. Burton, Catal. Rev. - Sci. Eng. 2018, 60, 132-175.
[3] J. Li, A. Corma, J. Yu, Chem. Soc. Rev. 2015, 44, 7112—7127.

[4] M. G. Goesten, R. Hoffmann, F. M. Bickelhaupt, E. J. M. Hensen, Proc. Natl. Acad. Sci.
2017, 114, 828-833.

[5] M. J. Mora-Fonz, C. R. A. Catlow, D. W. Lewis, Angew. Chem. Int. Ed. Engl. 2005, 44,
3082—-3086.

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica| 2019



Compuestos nitrogenados como €electrolitos activos en baterias de flujo
organicas

Maurice Klain, Zaahel Mata-Pinzén, Humberto G. Laguna, Martha M. Flores-L eonar, Rodrigo Zepeda-Tello, Sergio S.
Rozenel, Eduardo Martinez-Gonzélez, Victor M. Ugalde-Saldivar, Rafael Moreno-Esparza, Joep J.H. Pijpers, Carlos Amador-
Bedolla, Mariano Sanchez-Castellanos.

Facultad de Quimica- UNAM, UAM-I, INEEL, University of Toronto

El desarrollo de baterias de flujo ha adquirido cada vez més relevancia, particularmente los
dispositivos acuosos con electrolitos activos organicos. Por esto, es importante la exploracion
de nuevas familias de materiales organicos. En este trabgjo se estudian las propiedades
termodindmicas y cinéticas de derivados de la p-fenilendiamina, o-fenilendiamina y la
bencidina, esqueletos base de moléculas organicas que han sido utilizados como indicadores
visuales de procesos de oxidacion-reduccién. Los compuestos estudiados corresponden a estos
nucleos modificados con grupos funcionales electroatractores, electrodonadores que pueden
favorecer la solubilidad de estas moléculas en agua. En estas tres familias se estudia la reaccion
de oxidacién a la diimina correspondiente a través del calculo de potenciales de oxido-
reduccion y las constantes cinéticas de transferencia electrénica utilizando DFT con B3LY P/6-
311+G(d,p) y la teoria de Marcus. Por ultimo, se estima la solubilidad de la especie oxidada y
reducida en agua utilizando model os de aprendizaje de maquina.
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Modelo tedrico para estimacion de lareversibilidad electroquimica de
mol éculas or ganicas

Zaahel Mata-Pinzon, Mariano Sanchez-Castellanos, Eduardo Martinez-Gonzéalez, Humberto G. Laguna, Victor M. Ugalde-
Saldivar, Rafael Moreno-Esparza, Carlos Amador-Bedolla

FQ-UNAM, FQ-UNAM, FQ-UNAM, UAM-I, FQ-UNAM, FQ-UNAM, FQ-UNAM

Para utilizarse como €electrolito en baterias de flujo, una molécula debe presentar una
reversibilidad electroquimica adecuada. Actualmente, dicha reversibilidad se estudia
tedricamente analizando |as modificaciones de las distancias de enlace de la especie oxidada y
reducida. En este trabgjo, estudiamos lo que podriamos llamar estabilidad intrinseca de la
molécula y su relacion con la reversibilidad electroquimica. Para estudiar dicha estabilidad,
definimos dos pardmetros basados en las energias de reorganizacién (concepto proveniente de
la teoria de Marcus) y en los cambios de energia libre de las especies oxidadas y reducidas.
Encontramos una correlacion entre las magnitudes de dichos parametros y la reversibilidad
electroquimicade compuestos organicos en experimentos voltamperometria ciclica. Se
analizan también el efecto de distintos grupos funcionales en las constantes cinéticas de
transferencia electrénica. Los célculos se realizan con DFT, B3LY P/6-311+G(d,p).
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Andlisis energético de la estabilidad de capasindividuales de MgB2

Monserrat Horta Salvador, Erwin Garcia Hernandez, Alfredo Ramirez Torres
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Pue., México.

Se han realizado célculos de primeros principios para estudiar la estabilidad de unas pocas
capas de MgB, bajo el criterio de la energia de formacion. El MgB, es un material
intermetalico que se comporta como superconductor a una temperatura critica relativamente
atade ~39 K, [1] en el volumen éste tiene una estructura tipo AIB.,, es decir, esta formado por
capas aternadas de Mg y B alo largo de la direccion [0001]. Para modelar una sola capa del
material hemos explorado dos diferentes posibilidades usando estructuras tipo sandwich. En €l
primer caso una capa de B se encuentra entre dos capas de Mg y para la segunda posibilidad
una capa de Mg se encuentre entre 2 capas de B. Una vez definida la estructura de una sola
capa, hemos estudiado hasta 3 capas aisladas. Los calculos se han realizado empleando €l
cédigo computacional QUANTUM ESPRESSO. En el caso del MgB,, en el volumen hemos
encontrado un valor de 3.08 A para el pardmetro dered a, lo cual esta en excelente acuerdo con
el dato experimental (3.08), en cuanto a la relacion c/a esta es mayor en menos del 1% del
valor reportado experimentalmente. [2] Por lo que corresponde a los modelos de capas
aisladas, € espesor de una sola capa es mayor cuando los &omos de B se encuentran entre los
atomos de Mg, pero esta caracteristica desaparece a medida que el nimero de capas aumenta.
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FLOROGLUCINOL: UN ESTUDIO CINETICO A NIVEL DFT
Rogelio Algjandro Delgado Alfaro, Zeferino Gémez Sandoval

Universidad de Colima, Facultad de Ciencias Quimicas, Coquimatlan, Colima

El flororglucinol (1,3,5-trihidroxibenzeno) es un compuesto miembro del grupo de los
polifenoles y uno de los componentes de las florotaninas(l). Se ha mostrado que €
floroglucinol esta relacionado en eventos de proteccion bioldgica tales como actividad
bactericida, anti mutagénica, inhibicion de anti plasmina y antioxidante(2,3). Se han realizado
estudios de su actividad biolégica en lineas celulares mostrando que €l floroglucinol contribuye
a evitar € dafo celular por la presencia de radicales tipo ROS, en especifico € radical 2700H
(4). En este estudio se muestra un modelo tedrico de la cinética quimica del floroglucinol

respecto a la capacidad de neutraizar radicales libres tipo ROS. En estudios sobre
antioxidantes tres mecanismos de reaccién principales han sido considerados para la reaccion
radical-molécula: la transferencia de electron (TE) y transferencia de hidrégeno (TH). Se
empled la Teoria de los Funcionales de la Densidad implementada en Gaussian 09, utilizando
el funciona de Thrular M052X y e conjunto de bases 6-311+G (d,p), para elucidar la cinética
de reaccion del floroglucinol (Figura 1) contra los radicales ?0H, y 200H. Se obtuvo que el
mecanismo TE en medio acuosos es € mas favorecido mostrando una k ,,=2.05x106 con el

radical 200H y Kk, =1.6x105 con el radical 20H.

¢
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Estudio computacional de los conformeros de naratriptan en fase gaseosa y
acuosa

Wendolyne L épez Orozco, Luis Humberto Mendoza Huizar*

Area Académica de Quimica, Universidad Auténoma del Estado de Hidalgo, carretera Pachuca—Tulancingo, 42183, Minera de
la Reforma, Hidalgo.

El naratriptdn (N-metil-3-(1-metil-4-piperidinilo)-1H-indol-5etano sulfonamida) es un farmaco
atamente efectivo en € tratamiento de la migrafia. Esto se debe a su accion agonista hacia los
sistemas receptores serotoninergicos 5-HT g/ atamente selectiva para el dolor de la
migrafia y las nduseas [1, 2]. Experimentalmente se ha reportado la estructura de un
conformero principal para naratriptéan [3]. Sin embargo, en el presente trabgjo se reaizo la
busqueda conformacional para la molécula empleando métodos semi-empriricossAM1, y los
resultados sugieren que existe un segundo conférmero con un vaor de energia similar al
principa y € cua no se ha reportado. En este trabgjo reportamos las interacciones
intramoleculares y la reactividad quimica para ambas conformaciones de naratriptan en fase
gaseosa y acuosa con un nivel de teoria X/DGDZVP (donde X=B3LYP, wB97XD, M06 y
MO6L) y usando el modelo de solvatacion PMC.
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Integracién de la Cuenca de Bader con la Malla de Euler-MacL aurin-L ebedev
Ledn Francisco Alday Toledo, Aurora Rodriguez Alvarez, Minhhuy Ho

Universidad Auténomadel Estado de Morelos

La Tedria Cuantica de Atomos en Moléculas de Bader (QTAIM) [1] caracteriza las
interacciones quimicas a través la topologia de la densidad electronica rho(r). El paso més
intenso de este andlisis es la integracion de las propiedades en la cuenca envuelta por las
superficies de cero flujo del campo de gradiente de rho(r). Un algoritmo comun es colocar los
puntos criticos del enlace (PCE) interpolando los puntos de la malla. Luego la superficie de
cero flujo se construye de manera explicita usando los PCE. Las propiedades se evaltan por la
integracion sobre el volumen de las cuencas [2]. Unaidea novedosa de Henkelman €l al. [3] es
generar una malla cubicay construir las cuencas atdmicas segiin la marcha sobre los puntos de
la malla. De esta manera evitamos la construccion de las superficies de cero flujo y la
integracion en 3D. Sin embargo, la malla cubica no es sensible a la densidad exponencia de
los aomos y puede requerir una finura excesiva para una precision deseada. En este trabagjo
presentamos el uso de la malla de Euler-MacL aurin -Lebedev junto €l esquema de integracion
de Becke [4] para generar la densidad molecular. Desde esta malla, la densidad electronica se
particiona en cuencas atdbmicas. La malla esta altamente adaptada a la densidad molecular. Con
la ayuda del método de P-RFO [5] para colocar los PCE, las propiedades de las cuencas se
evallan de manera eficiente. Presentamos los resultados preliminares de unas moléculas
simples con cbdigos paralelizados.
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Importancia de lasinter acciones no covalentes en los isdmer os de la Di-
isopropanolamina

Lourdes Reyes Cervantes, Nelly Maria de la Paz Gonzédlez Rivas, Jorge Lopez Lemus
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En e proceso de purificacion del gas natural, la industria del petroleo utiliza la di-
isopropanolamina (DIPA: 1-(2- Hydroxypropylamino) propan-2-ol) en solucion acuosa para
remover impurezas como €l didxido de carbono y sulfuro de hidrogeno. La DIPA es una
alcanolamina secundaria que presenta centros quirales que son responsables de algunas de sus
propiedades fisicas y quimicas, las cuales queremos elucidar a considerar los aspectos
estructurales de la mencionada molécula. Por tanto, en este trabagjo se presenta un andlisis de
indice de interacciones no covalentes (NCI ) en los isomeros RR, RSy SS de la DIPA para
identificar enlaces de hidrégeno entre otras interacciones no covaentes que se manisfiestan
entre los grupos aquilo de la DIPA, los cuales favorecen las interacciones hidrofébicas. Para
determinar el NCI se calculé la densidad electronica partiendo de las coordenadas de los
isOmeros optimizados con la aproximacion M06-2X/6-311++G**. Los resultados muestran que
el isbmero RS es el més estable debido a la presencia de un puente de hidrogeno intramol ecul ar
mas fuertequeen RRy SS.
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Andlisisdel funcional de energia cinética en la aproximacion de gradiente
generalizado

Héctor Francisco, Javier Carmona-Espindola, José L. Gazquez
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Atlixco 186, Cd. de México, 09340, México.

La expresion para € factor de exacerbamiento que caracteriza la aproximacion de gradiente
generalizado (GGA) se construye para cumplir con las diferentes restricciones que satisface €l
funcional exacto de energia cinética. En €l presente trabgjo se realiza una comparacion entre
los aspectos que caracterizan al funciona de intercambio y el funcional de energia cinética de
tipo GGA para concluir que el desarrollo conjunto en gradientes puede considerarse como un
criterio para establecer la forma general del factor de exacerbamiento de energia cinética. Sin
embargo, es importante incorporar en esta forma general los limites correctos de s que
correspondan ala energia cinética. Para esto Ultimo, utilizamos el escalamiento no uniforme en
coordenadas espaciales, para mostrar que e factor de exacerbamiento de la energia cinética
debe divergir como s2. Utilizamos parciadmente la expresion matemética del factor de
exacerbamiento del intercambio PBE y hacemos una interpolacion basada en los dos limites
para valores pequefios y grandes de s en la energia cinética'y con ello derivamos un funcional
de energia cinética no empirico que conduce a una descripcion razonable de las energias
cinéticas, cuando éstas se determinan empleando densidades de Hartree-Fock. También se
incorpora €l laplaciano reducido de la densidad como una alternativa para mejorar localmente
el funcional de energia cinética total y, particularmente, el funciona de energia cinética de
Pauli.

3.0

25

2.0

Fr(s)

15 =

1.0

0.5

0.0

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica| 2019



Universidad Auténoma
del Estado de México

Referencias:

Hohenberg, P.; Kohn, W. Phys. Rev. 1964, 136, B864-B871.
Kohn, W; Sham, L. J. Phys. Rev. 1965, 140, A1133-1138.

J. P. Perdew, W. Y ue, Phys. Rev. B. 1986, 33, 8800-8802.
C. H. Hodges, Canadian J. Phys. 1973, 51, 1428-1437.

Weizsacker, C. F. Z. Physik. 1935, 96, 341-458.

Reunion Mexicana de Fisicoquimica Teorica | 2019



Universidad Autdnoma
del Estado de México
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A través de calculos basados en la Teoria del Funcional de la Densidad ("DFT") [1] se han
estudiado |as propiedades estructurales de monocapas, bicapas, y tricapas, formadas a partir de
los compuestos MX,,, donde M = Mo, Wy X = S, Se. Se han investigado |as energias relativas
del acoplamiento entre capas (heteroestructuras), empleando la periodicidad 1x1 y los sitios de
alta simetria. Cuando se emplean compuestos con diferente calcogenuro el desacoplo en €l
pardmetro de red es de més del 4%, mientras que en compuestos con € mismo calcogenuro se
presenta un desacoplo menor a 1%, hablando en valores absolutos. Esta situacion ha
conducido a modelos en los cuales una capa funciona como sustrato y la otra como adsorbato.
Para los calculos computacionales se ha empleado la parametrizacion PBE para la energia de
correlacion e intercambio, y la correccion DFT-D [2] para tomar en cuenta las fuerzas de van
der Waals. Se ha encontrado que en caso de no tomar en cuenta la correccion DFT-D las
propiedades estructurales muestran variaciones despreciables respecto a aquellas hechas con la
correccion, pero en cuanto a los valores de energia estos indican que las monocapas son mas
estables que el volumen, este escenario es incongruente, mientras que a aplicar la correccion e
volumen es més estable que las monocapas. Se presentan los modelos atdmicos de las
heteroestructuras optimas.
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Entrenando redes neuronales para predecir la energia de correacion
electronica.

José Roberto Rios Rivero, José Alberto Cabrera Jaime, José Marco Antonio Franco Pérez

Departamento de Fisicay Quimica Tedrica, Facultad de Quimica, UNAM.

La determinacion de la energia de correlacién electrénica de especies quimicas constituye una
de las principales tareas en quimica cuantica y computacional, para realizar esta tarea se
utilizan herramientas computacionales que son eficientes para sistemas con pocos aomos, sin
embargo, resultan ser insuficientes para realizar tareas que involucran sistemas con mas de 100
electrones. Una forma prometedora para abordar este problema es el aprendizaje profundo; una
estrategia de aprendizaje automético basada en algoritmos de inteligencia artificial. Esta
estrategia ha proporcionado excelentes resultados en la prediccion de diversas propiedades de
moléculas y materiales. Hacer uso de esta herramienta proporciona grandes ventgjas, como
minimizar € poder de cOmputo necesario y aumentar la velocidad de calculo, manteniendo una
precision confiable. En este trabajo realizamos la construccién de una red neurona bajo €l
lenguaje Python 3.6, utilizando la libreria Tensorflow y la APl Keras, con e objetivo de
obtener predicciones de la correlacion electronica para diversos sistemas quimicos. Dicha red
fue entrenada con 150 especies quimicas haciendo uso de un méodo de malado
implementando en la libreria scikit-learn, la cual nos permitio realizar una busqueda
automatizada de los hiperparametros, tales como las funciones de activaciéon y el optimizador.
Mediante esta estrategia recuperamos en promedio €l 90% de la energia de correlacion del

conjunto de las especies utilizadas.
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Computer Simulation Studies of a Kainate (GluK 1) Receptor with Two
Glutamate Analogues

Pavel Andrei Montero-Dominguez, Ramén Gardufio-Juérez, Sergio Mares-Samano
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Unprecedented advancements have been achieved to understand the underlying mechanisms
that sustain life. The modulation of these mechanisms, especialy in disease conditions, could
lead to the development of new medical applications. However, to attain this goal, we need to
characterize life processes at the molecular level. Unfortunately, the majority of current
experimental techniques used in life sciences lack this resolution. In this work, we have used
molecular dynamics, a computational “microscopy”, to gain insight into the mechanism of
interaction, at the atomic level, between two bicyclic glutamate analogues with the
ligand—binding domain (LBD) of a kainate receptor 1 (GluK1). This protein receptor plays a
crucia role in the development of various central nervous system (CNS) disorders such as
Alzheimer's disease, epilepsy and depression. Here we report the outcome of Molecular
Dynamics (MD) simulations to calculate the affinity of binding of two ligands, the glutamate
analogues LM-12b and CIP-AS, toward the LBD of GluK1 (GluK1-LBD) and to unravel, at
the atomic level, the structural dynamics of such interactions. Our computational approach not
only was capable of ranking correctly the binding affinity of analyzed ligands toward the
protein receptor, but also to revea, at atomic resolution, the dynamic nature of such
ligand—LBD interaction.

Binding poses of CIP-AS and LM-12b
within GluK1-NBD
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Constantes de Complgacion entrelosionesZn(l1) y Acetato, en disolucién de
Etanal.

Julieta Reyna Luna, Rodolfo Gomez Balderas, Christiaan Jardinez, Marco A. Franco Pérez
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Se presenta un protocolo tedrico basado en ciclos termodindmicos que permite la
determinacién precisa de la energia libre de complegjaciéon entre €l ion Zn2+ con ligantes
carboxilato en disolucion de etanol. Utilizamos € ion acetato (OAc-) como especie
representativa formando los complejos [Zn(Acetato)]+y [Zn(Acetato),]. La problematica
evaluacion de la energia libre de solvatacion de especies cargadas, se reaiz6 mediante una
metodologia hibrida, solvatando explicitamente a soluto, utilizando un modelo continuo de
solvatacion. La energia libre de solvatacion asi obtenida se introdujo en nuestros ciclos
termodinamicos para el calculo de la energia libre de complegjacion y, se evalud la calidad en la
prediccion por confrontacion directa con el valor experimental. Nuestros resultados numeéricos,
se obtuvieron usando los funcionales: BH& HLY P, M062X, ?B97XD, PBEO y M052X con el
conjunto base 6-311+G(d,p) para las energias libres de reaccién en fase gas y el conjunto base
6-31+G(d) con e modelo continuo de solvatacion SMD para las energias libres de solvatacion.
Obtuvimos las mejores predicciones con el funcional ?B97XD, con una desviacion de 4
kcal/mol con respecto al valor experimental para ambas estequiometrias. Finalmente, mediante
esta estrategia determinamos la energia libre de complejacion para los complejos[Zn(Dic)]+ y
[Zn(Dic),] (Dic=diclofenaco), obteniendo un error de 3kcal/mol respecto a valor
experimental .
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Andlisis Computacional de Variantesdela Enzima CYP Aplicadas a Catélisis
Organica
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La enzima citocromo p450 (CYP) presenta dos funciones principales, uno es el metabolismo
xenobidtico el cual cataliza la oxidacién de moléculas exdgenas para aumentar su polaridad y
solubilidad para facilitar el proceso de excrecion y un segundo rol importante es en la
biosintesis de moléculas sefializadoras [1]. Este tipo de catalizadores biologicos pueden ser
aprovechados para sintetizar moleculas de interes en el laboratorio, un gemplo de esto se
observa en € trabajo de Hammer y colaboradores [2] en donde se favoreci6 la selectividad un
producto anti-Markovnikov optimizando la reaccién por medio de una enzima mutante
obtenida a partir de evolucion dirigida (aMOx). El presente trabajo tiene como objetivo
proponer un mecanismo molecular que expligque las diferencias en la actividad catalitica entre
las variantes nativa (CYP) y mutante (aMOx). Los modelos moleculares de las enzimas se
generaron a partir de las secuencias reportadas en la literatura [2] para € dominio CYP
empleando un servidor de modelado por homologia (Phyre2). Estos modelos se equilibraron
estructuralmente mediante simulaciones de dindmica molecular. Se observé que, a pesar del
nimero reducido de variaciones en la secuencia de las dos enzimas, existen diferencias
estructurales importantes tanto a nivel global como en €l sitio activo, los cuales se analizan a
detalle en el presente trabajo.
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Dindmica del dominio RBD dela proteina NS1 del virus de influenza
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La proteina viral NS1 es una proteina homodimérica no estructural codificada por los
segmentos del gen NS del virus de influenzatipo A, B y C. Esta proteina es capaz de inhibir la
poliadenilacion de ARNm celulares para evitar |a respuesta antiviral del huésped; asi mismo es
capaz de suprimir la respuesta del interferén en la célula infectada por €l virus, 1o que conlleva
a la produccion de un virus intacto[1]. Debido a que la tasa de mortalidad en los individuos
afectados con este virus es mayor de 50% es necesario establecer la relacion entre estructura y
dindmica de RBDs de NS1 de las cepas del virus de influenza prevalentes en 2016-2018 en €l
mundo, con su capacidad de interactuar con ARN de doble cadena y con proteinas de la célula
infectada. Utilizando los resultados de un trabajo previo se andiza la estructura y dindmica
molecular a temperatura ambiente con solvente explicito utilizando € programa NAMD[2] y €l
potencidl CHARMM36[3], asi como las interacciones que presenta con la proteina CARD2
gue ya han sido descritas experimental mente
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Termodinamica de lasreacciones de hidroconversion del acido palmitico para
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La emisién de gases de efecto invernadero como CO2 y CH4 por € uso de combustibles
fosiles afecta al medio ambiente, por lo que actuamente se buscan fuentes renovables de
energia, como € uso de la biomasa. Asi, el aceite palmitico de origen vegetal esta orientado
hacia la produccién de biocombustibles. Estudios experimentales y tedricos, muestran que es
factible estudiar la descomposicion del acidos palmitico para formar hidrocarburos pesados,
mediante reacciones de hidrodesoxigenacion (HDO), descarboxilacion (DCx), vy
descarbonilacion (DC).[1,2] En este trabajo se ha aplicado la teoria de funcionales de la
densidad (TFD) para estudiar la hidroconversion de acido pamitico, considerando las
reacciones antes descritas. Los resultados obtenidos involucran las reacciones de
hidroconversion del acido pamitico, estedrico, oleico y linoleico, que son los componentes
principales de los acidos grasos. Los valores obtenidos de ?G y ?H muestran que es posible
obtener parafinas de alto peso molecular, como n-pentadecano (n-C15H32), n-hexadecano (n-
C16H34), n-heptadecano (n-C17H36) y n-octadecano (n-C18H38), hidrocarburos mayores que
son labase para obtener diésel verde.[3]
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Estudio tedrico de la dimerizacion espontanea de olefinas captodativas.
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En la naturaleza existen compuestos con un caracter captodativo y en algunos casos les permite
dimerizar de manera espontdnea. Un gjemplo de estos son las cetonas ?,?-insaturadas aril
sustituidas, a hacer un estudio cinético de algunos de estos compuestos (R = CN, Cl, F, H,
OMe, Figura) se observo que la velocidad de reaccion para € CN era mayor que los otros
sustituyentes. Utilizando la teoria del estado de transicidn se puede hacer una relacion entre los
datos experimentales y los célculos tedricos, por medio de la energia libre de activacion (?Gxt).
Con base en e experimento se propusieron los estados de transicion para cada una de las
reacciones, que se caracterizaron en el contexto de la teoria de funcionales de la densidad
(DFT) anivel 2B97XD/6-311G+(d,p) [1], usando el programa Gaussian 09 [2]. Posteriormente
con las geometrias obtenidas de la coordenada intrinseca de reaccion (IRC) se optimizaron las
estructuras de reactivos y productos para obtener los perfiles de energia de cada sistema 'y su
correspondiente energia libre de activacion, logrando reproducir la tendencia de la cinética
quimica: 2Giqy e > Gy > ?Gip > Gt > 2Gi- Paraexplicar el comportamiento de esta
tendencia se realizaron diversos estudios. El andlisis de NCI [3,4], revel6 que existen
interacciones de tipo ?-? entre los reactivos. Gracias a seguimiento del IRC con orbitales
intrinsecos de enlace [5,6] se logrd proponer un mecanismo de reaccion y explicar la diferencia
entre velocidades.
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En busqueda de los mecanismos de accion del carbono negro en el for zamiento
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El carbono negro es un conglomerado particulado que contiene un nacleo de carbono, la
mayoria de las veces en forma de placas aunque hay tipo globular, como fulerenos, que tiene la
particularidad de capturar la radiacion infrarroja que emite la tierra y la radiacion incidente
solar, y emitir en el infrarrojo, aumentando la temperatura de la atmosfera baja. Ademas, el
carbono negro tiene propiedades de interaccion con las nubes, con e hielo y por ello es un
potente forzante climético. Algunos autores han estimado la potencia del carbono negro en el
calentamiento global en el segundo lugar, justo atras del CO2, y delante del metano (Bond et
al. 2013). La determinacion del forzamiento radiativo del carbono negro se puede redizar
mediante métodos hibridos (con datos de satélite y modelos de aerosoles y transferencia
radiativa) y por modelos de circulacion global. Sin embargo, est4 vigente la busqueda de los
mecanismos de la transferencia radiativa en estas particulas. En este trabajo reportamos € uso
de un método de teoria de funcionales de la densidad dependiente del tiempo (TDFDT) através
del programa Qchemp (Shao et al. 2015) para indagar acerca de la estructura minima del
carbono negro por tres model os de carbono negro, uno de tipo fulereno y dos de tipo grafito.
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Un complgjo antena, o complgo recolector de luz (LHC) es una estructura compuesta por
pigmentos, entre los que se encuentran las bacterioclorofilas y los carotenoides como los mas
abundantes. Los LHC de los fotosistemas presentes en las bacterias R. calzenholzii (5Y Q7)[1]
y B. viridis (6ET5)[2] contienen bacterioclorofilas-a (Bchl-a) y -b (Bchl-b), respectivamente, e
interactUan con carotenoides: 4-ceto-gamma-caroteno (5YQ7) y dihidroneurosporeno (6ET5).
El LHC 5Y Q7 tiene su absorcion maxima en 880 nm, mientras que el LHC 6ET5 en 1000 nm.
Al compararlos contra las absorciones de sus pigmentos mas abundantes (Bchl-a: 770 nm y
Bchl-b: 795 nm)[3] e red-shifting es considerable. En el presente trabajo se aborda el origen
del red-shift de las absorciones de dichos LHC. Mediante calculos TD-DFT (CAM-B3LY P/cc-
pVDZ) con disolvente implicito (metanol bajo el modelo SMD) se logré establecer que los
carotenoides presentes en cada LHC originan las absorciones maximas.

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica| 2019



Referencias:

Xin, Y.; Shi, Y.; Niu, T.; Wang, Q.; Niu, W.; Huang, X.; Ding, W.; Yang, L.; Blankenship, R.
E.; Xu, X.; et a. Cryo-EM Structure of the RC-LH Core Complex from an Early Branching
Photosynthetic Prokaryote. Nat. Commun. 2018, 9 (1), 1568. https://doi.org/10.1038/s41467-
018-03881-x.

Qian, P.; Siebert, C. A.; Wang, P.; Canniffe, D. P.; Hunter, C. N. Cryo-EM Structure of the
Blastochloris Viridis LH1-RC Complex at 2.9 A. Nature 2018, 556 (7700), 203-208.
https://doi.org/10.1038/s41586-018-0014-5.

Grimm, B.; Porra, R. J.; Rudiger, W.; Scheer, H. Chlorophylls and Bacteriochlorophylls
(Advances in Photosynthesis and Respiration); 2006.

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica| 2019



Auténoma
de Mexico

Estudio tedrico dela activacion de CO2 sobre ciumulos soportados en grafeno
modificado

Elvia Patricia Sanchez Rodriguez, Jests Alberto Martinez Espinosa, Heriberto Cruz Martinez, Dora lliana Medina Medina
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La continua explosion demografica aunada a incesante desarrollo industrial ha provocado el
uso excesivo de combustibles fésiles, relacionado directamente con las emisiones de CO, ala
atmésfera, gas conocido por su efecto invernadero. Una solucion a este problema es la
transformacion del CO, a productos de valor industrial [1-3]. En este contexto, se han
realizado diversos estudios tedricos y experimentales, relacionados con la activacién de CO
en diferentes sistemas, tales como los catalizadores metdlicos soportados en grafeno [4-6]. En
este trabagjo se presenta un estudio tedrico basado e la teoria de funcionales de densidad para
investigar la adsorcion y activacion de CO,, sobre cimulos bimetdlicos tipo nlcleo-coraza MPd
12 (M=Pd, Fe, Co, Ni, Cu) con geometria icosahédrica, soportados en grafeno N-dopado. Los
ciimulos metalicos fueron estabilizados en el grafeno dopado y al adsorber la molécula de CO,
en la superficie metdlica se observd la deformacion del enlace lineal y la elongacién de los
enlaces C-O. Con estos resultados se concluye que e uso de cumulos bimetalicos nucleo-
coraza favorece la adsorcion y la activacion de la molécula de CO.,.
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La estabilidad de los Endofullerenos con clusteres metalicos depende de la transferencia de
carga del cluster a la caja, ademéas de las propiedades electrénicas de la cga vacia y la
coordinacion entre el metal y el esqueleto de la cgja[1]. En este trabajo, se presenta el estudio
de Endofullerenos que contienen distintas especies de Vanadio: V@C60, V+4@C60, V+5@C60
, VO+2@Cqp y VO4-3@Cg, los cuales fueron seleccionados por su importante actividad
farmacologicay su posible afinidad con la estructura interna de fullereno. Usando el funcional
APFD con €l conjunto base LanL2DZ implementado en Gaussianl16 [2] en combinacion con la
Teoria Cuéntica de Atomos en Moléculas usando € programa AIMAII [3] se analizaron la
densidad de carga y las interacciones no covalentes. Los resultados indican que la energia de
interaccién aumenta con e nuimero de electrones presentes en € clister. La evaluacion del
MEP muestra que los iones VO5-1'y VO,-3 transfieren |a carga negativa hacia el fullereno, lo
cua es de importancia, ya que la polaridad de los sistemas influye para que puedan interactuar
en e cuerpo humano como transportadores unimoleculares [4]. El V neutro o iénico forma
enlaces no covalentes dgjando a la estructura del fullereno con carga parcial positiva. Los
puntos criticos de anillo tienen valores de 0.0214-0.0218 u.a. para los pentagonos y 0.0375-
0.0385 u.a. paralos hexagonosy los puntos criticos de caja son de 0.0110-0.0125 u.a.
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Resumen. La adsorcién del CO2 sobre la superficie de catalizadores heterogéneos es crucial
para la subsecuente reaccion de fotorreduccion. Los calculos de lateoria de funcionales de la
densidad (DFT) arrojan datos importantes sobre el rol que juegan los diferentes estados de
oxidacion del metal asi como las vacancias y defectos en la superficie del catalizador 1-2. En
este trabajo se presentan |os resultados obtenidos de los cal culos computacionales realizados de
model os de adsorcion de moléculas de dioxido de carbono (CO2) sobre superficies de didxido
de titanio (TiO2) en dos de sus fases cristalinas (rutilo y anatase), utilizando ADFy BAND, del
paguete computaciona “ Amsterdam Modeling Suite “ (AMS), ambos bajo e formalismo de la
teoria de funcionales de la densidad3. Los resultados sugieren que se trata de un proceso de
guimisorcién en ambas fases. EI andlisis de cargas atdmicas tipo Hirshfeld muestra una
diferencia en la transferencia de carga al realizar la adsorcion del gas, siendo € rutilo donde se
registré la mayor transferencia de carga a lo largo de lared cristalina. Derivado del andlisis de
las geometrias tomadas por el adsorbato, se entiende que esta varia respecto a la superficie
expuesta y al grado de vacancias de oxigeno presentes. Ademas se explora € papel
desempefiado por €l agua y los diferentes estados de oxidacion del titanio (Ti) tanto en €l
proceso de adsorcién como en una posible fotorreacion.
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Los complegjos de Au(l) tienen un nimero de coordinacion predominante de 2 y, por lo tanto,
son especies de 14 electrones con geometrias lineales. La estabilidad de estos depende del
ligante que previene la reduccion de Au(l) a oro metalico.1 En €l presente trabajo se estudian
las interacciones no covalentes (NCI) que estabilizan un complejo de Au(l) de 12 e- (Figura).
Se encontrd que |os sustituyentes dipp (2,6-diisopropil-fenilo) juegan un papel muy importante
en la estabilizacion del complejo por dos razones: 1) dos orbitales vacantes 5p del Au
interacttian con los enlaces ?~_~ de los anillos aromaticos laterales. Esta interaccion es mas
fuerte que lo que se esperaria entre la nube p electronica de los fenilos con esos orbitales del
Au. 2) Por las interacciones tipo van der Waals entre enlaces 7 |, de los isopropilos'y el tercer
orbital vacante 5p del Au. Para la caracterizacion de este tipo de interacciones se utilizo la
teoria de Atomos en Moléculas (AIM), el andlisis NBO y NCI. Se utiliz6 la estructura de rayos
X del complgjo de Au(l) y posteriormente se optimizaron Unicamente las posiciones de los
hidrogenos utilizando la Teoria de Funcionales de la Densidad (DFT) con el funcional M05-2X

en conjunto con la base LANL2TZ(f) para e domo de Au y 6-311g(d) para € resto de los
aomos.
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ESTUDIO TEORICO-COMPUTACIONAL DE LA GENTAMICINA Y SU
POSIBLE RECEPTOR DE LA MEGALINA

Dulce Carolina Ruiz Ramirez, Minerva Martinez Alfaro, Juvencio Robles Garcia

Universidad de Guangjuato, Division de Ciencias Naturales y Exactas, Departamento de Farmacia, Noria Alta S/N, Col. Noria
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La Enfermedad Renal Cronica (ERC) es consecuencia de un grupo de patologias que afectan a
rifidn de forma crénica e irreversible, entre las que destacan la diabetes mellitus y la
hipertension arterial, ademés de otros factores, como la contaminacion y € uso de antibiéticos
toxicos como la gentamicinal. Este f&rmaco inhibe la sintesis de proteinas de las bacterias
gramnegativas2-3. Sin embargo, su uso esta restringido, ya que los pacientes tratados por mas
de 7 dias muestran signos de nefrotoxicidad4. Se conoce que el dafio causado por la
gentamicina es debido a la acumulacion de este antibi6tico en las células tubulares proximales.
Esta acumulacién es debida a receptor megalina, que es responsable de su absorcion en las
células tubulares proximales renales5. Por esta razon se busca conocer las interacciones de la
gentamicina con su receptor celular, para poder asi proponer un mecanismo de inhibicion y
evitar la acumulacion del farmaco en las células renaes. En este trabajo, se presenta el andlisis
de los descriptores globales y locales de las estructuras de la gentamicina, empleando Teoria de
funcionales de la Densidad (TFD) a nivel M06-2x en fase gas y fase solvente (agua) con
SMD, para estimar las variaciones en reactividad y un estudio del posible receptor, mediante el
calculo DOCKING de la gentamicina con la estructura homologa al receptor de la megalina,
obtenida mediante e método de aproximacioness, ya que no se encuentra disponible la
estructura cristalizada.
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Galleta: GPU Accelerated Library for Long ERIs Transformations with
Auxiliary Basis

Alfonso Esgueda Garcia, Juan Felipe Huan Lew Y ee, Jorge Martin del Campo Ramirez
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Se ha desarrollado una libreria para la evaluacion de las estructuras vectoriales y matriciales
presentes en los codigos de estructura el ectronica, que hacen uso de las Integrales de Repulsion
Electronica (ERIs) de tres centros, utilizando Unidades de Procesamiento Grafico (GPU). Si
bien ya existen aportaciones similares, con la presente implementacion se pretende crear una
libreria especifica para ERIs con base auxiliar, que sea aplicada a una amplia cantidad de
metodologias, con la posibilidad de €elegir entre varios méodos de evaluacion. El
funcionamiento de la libreria se divide en tres etapas que se gecutan dentro de la GPU. En la
primer etapa se reciben de la Unidad de Procesamiento Central (CPU) los coeficientes y
exponentes pertinentes, posteriormente se evallan las ERIs en primitivas con kernels diferentes
para cada tipo de integral dependiendo de su momento angular desde (ss|s) hasta (pplp). En la
segunda etapa, otro kernel realiza la contraccion de ERIs primitivas a ERIs contraidas. En la
tercer etapa, un Ultimo kernel recolecta las contribuciones de las ERIs contraidas a la estructura
final que serd entregada a la CPU. Las estructuras que se presentan son las matrices de
Coulomb (J) y de Intercambio (K). Estas tienen contribucion en metodologias como Hartree-
Fock, la Teoria de los Funcionales de la Densidad y la Teoria de Matrices Reducidas de la
Densidad. La libreria se incorporé al cédigo Green, validando con céculos la aceleracion
obtenida.
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Andlisisin silico de la actividad insecticida de un grupo de limonoides
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La confianza en los estudiosin silico ha crecido en la medida en la que permite predecir y
describir procesos moleculares dificilmente evaluados de forma experimental con mayor
precision sin necesidad de perturbar la integridad de organismos vivosl. Esta investigacion
busca desarrollar e modelamiento tridimensional y la simulacién de acoplamiento de
limonoides del anillo C-seco (LACS) como inhibidores de la ecdisona 20-monooxigenasa
(E20MO) gerciendo una accion insecticida con el objetivo de encontrar compuestos naturales
especificos que logren competir contra actuales pesticidas2. Para lograrlo se han optimizado 9
LACS mediante e método/conjunto base B3LYP/6-311** para encontrar € estado
fundamental y la densidad de carga de los limonoides3; por otro lado, se ha utilizado la
metodol ogia de modelado por homologia con busqueda manual de plantillas y modelado en la
plataforma SWISS-MODEL para predecir la estructura terciaria de la E20MO; finalmente, se
realizo la ssimulacion de acoplamiento entre biomoléculas4 cuyos resultados sugieren que los
LACS presentan energias de afinidad (entre -6.2 a -10.8 kcal/mol) cercanas a la ecdisona
(ligando natural de la E20MO), ademas la presencia de anillos de arilo en los sustituyentes de
los limonoides mejord la afinidad para los limonoides V y VII. Conocer lareactividad de estos
limonoides y su actividad a nivel molecular permite comprender |os efectos con mayor eficacia
que pueden presentar nuevos productos biotecnol 6gicos.

Figural. Estructuras tridimensionales del modelado de la E20MO

(izquierda) y la optimizacion del limonoide azadiractina (derecha).
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Superficiesde Hirshfeld y &tomos en moléculas de contraiones or ganicos de
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L os compl€jos que contienen a anion decavanadato [V 1,0,g]6- y moléculas organicas como

sus contraiones son de gran interés debido a sus propiedades moleculares como
metal ofarmacos [1]. Muchos de estos contraiones interactuan con el ion [V 1,0,4]6- atraves de
interacciones del tipo D-H...A (D: donador, A: aceptor), ?-?y ?-stacking [1]. Por otra parte, las
purinas y sus derivados son sistemas heterociclicos con interesantes propiedades
farmacol 6gicas con actividad relevante en € proceso de proliferacion celular en la progresion
de cancer [2]. En este trabajo se realiza un andisis de las superficies de Hirshfeld [3] y de los
pardmetros topoldgicos usando la teoria AIM [4] de un conjunto de purinas y sus derivados
como: guanina, adenina, xantina, hipoxantina, cafeina, oxipurinol, alopurinol y &cido Urico, las
cuales pueden actuar como contraiones del ion decavanadato en € disefio de nuevos
metalofarmacos. Hasta el momento, los resultados muestran que las interacciones H...H (10-
35%), H...N (3-18%) y H...O (12%) son las més relevantes en |os sistemas adenina, cafeinay
acido Urico. Una interaccion no covalente de puente de hidrégeno de 0.0197 u.a. es observada
en la cafeina

*| Ac. Urico d CaffDecV d

Figura 1. Grafico fingerprint 2D; Se muestran las contribuciones mas relevantes (en %) de las moléculas de
adenina (a), 4cido drico (b) y cafeina (c). la distribucién del grafico estd dado por la contribucién de las

interacciones hacia el exterior de la superficie (d.) y hacia el interior de la superficie (d:).
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Estudio tedrico de la estabilidad de cimulos bimetalicos soportados sobre
grafeno dopado
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Las nanoparticulas bimetdlicas de metales de transicion 3d han mostrado desempefios
promisorios para diferentes aplicaciones cataliticas [1, 2]?. Sin embargo, presentan €
inconveniente que tienden a aglomerarse y por consiguiente se ve afectada su actividad
catalitica[3]?. Con €l fin de evitar su aglomeracion es necesario el uso de materiales de soporte
[4]?. Uno de los materiales que mas importancia ha cobrado como soporte es el grafeno, ya que
presenta alta area superficial. Sin embargo, se ha reportado que presenta una baja reactividad
[5, 6]?. Por tanto, en necesario realizarle modificaciones estructurales y electrénicas con € fin
de mejorar su reactividad [7-9]?. En este contexto, en este trabajo se reporta el estudio tedrico
de la estabilidad de cimulos bimetdlicos (Co;45,Cu, ; x = 1-12) de forma icosaédrica
soportados sobre grafeno dopado con nitrogeno. Todos los célculos fueron desarrollados con la
teoria de funcionales de la densidad usando la aproximacion de gradiente generalizado. Se
demostro que al aumentar el nimero de atomos de Co en los cumulos bimetalicos de Co, 5, Cu
w (X =1-12), el momento magnetico tendié a aumentar. También, se investigo que el grafeno
dopado con nitrégeno es un excelente material de soporte paralos cumul os bimetalicos.
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Se desarroll6 un cédigo C++ basado en el agoritmo Metropolis en la colectividad canénica
(NVT) [1,2] empleando un modelo primitivo de electrolito. Se varia el tamarfio de los iones del
electrolito en presencia de una superficie con densidad de carga negativa uniforme, que emula
a una superficie coloidal. De unsistema modelo, con una configuracion inicial, se
manipularon las partes del modelo, después de la termalizacion es similar a las condiciones de
equilibrio del sistema real. Se amacend la estadistica: cantidad de cargas, iteraciones, pasos,
temperatura, concentracion, actualizacion,?distancias de desplazamiento, permitividad
dieléctrica relativa del agua, diametro de los iones y densidad de carga superficial; en un
archivo?de salida; para electrolitos 1:1, 2:1y 3:1. Se redlizaron correcciones a modelo, si?son
esferas rigidas o no, pared cargada con la que interactdan,?confinamiento de la cgja, energia de
interaccion total entre iones y grosor de la Doble Capa Eléctrica (DCE). Parael andlisis, se
empled en & programa GeoGebra y Origin. Analizando los resultados, se observé que laforma
de los perfiles de concentracion idnica depende de la densidad superficial de carga y tienden
asintéticamente al mismo valor para?acanzar € equilibrio en e seno de la solucion. La
simulacion muestra sensibilidad a tamafio de los iones, esto ayudar a cuantificar 1os efectos de
la especificidad salina, fenémeno dificil de analizar por medio de |as teorias anadliticas. [3]
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La interacciones intramoleculares que se presentan entre pares de electrones libres y grupos
carbonilos, denominadas n??*, han sido de gran interés, debido a que son consideradas
interacciones de caracter débil, pero que pueden afectar la conformacién e incluso la actividad
de las moléculas que las poseen [1, 2]. En este trabgjo, realizamos un andlisis tedrico sobre
todos los confomeros estables del &cido 3- nitroftdlico. Este compuesto tiene una variedad
conformacional tan rica que nos permiti0 comparar diferentes efectos estabilizadores y
desestabilizadores en funcién de algunos angulos diedros. Realizamos célculos a nivel MP2/cc-
pVTZ con e programa GAMESS [3]. Las interacciones electrénicas se estudiaron con NBO [4-
6], QTAIM [7] y NCI [8]. El &ido de estudio puede formar enlaces de hidrégeno
intramoleculares, sin embargo, estos no se presentan en la estructura de minima energia
Descubrimos que la estructura de energia més baja es el resultado de un equilibrio entre la
estabilizacion proporcionada por una interaccion doble n??*, la disminucion global de las
repulsiones estéricas y la ateracion de la deslocalizacion de electrones. Las contribuciones de
estas entidades a la estabilidad molecular global se acoplan (es decir, todas se ven afectadas
cuando se modifica una) de tal manera que se prefiere la formacidn de una interaccion doble
n??* sobre laformacion de un enlace de hidrégeno moderado.
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Las aproximaciones a funcional de la densidad pueden clasificarse de acuerdo con la llamada
escalera de Jacob [1]. A pesar de que la aproximacién de la densidad local es precisa para €
calculo de diversas propiedades de sistemas periddicos[2-4], se mostré que para € Fe este
peldafio predice un estado basal fcc no magnético y una estructura bcc ferromagnética de
mayor energia [5], pero no ocurre lo mismo con las aproximaciones de gradiente generalizado
[6]. Por otra parte, estudios recientes muestran que SCAN [7] sobreestima la magnetizacion de
saturacion para este metal, mientras que los funcionales hibridos globales y locales predicen
estados basal es incorrectos 0 momentos magnéticos sobreestimados para el Fe'y Pd [8-10]. Por
lo anterior, las propiedades magnéticas en metales de transicion son una opcion atractiva para
evaluar e desempefio de los funcionales. En este trabajo, mostramos resultados para la
magnetizacion de saturacion en sistemas periodicos de metales de transicion puros, obtenidas
con aproximaciones de dos peldaiios distintos de |la escalera de Jacob, a saber, gradiente
generalizado y meta-gradiente generalizado. Los resultados muestran que los funcionales de
gradiente generalizado proporcionan valores cercanos a las referencias experimentales,
mientras que algunas de las aproximaciones de meta-gradiente generalizado sobreestiman la
magnetizacion.
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Estudio DFT sobrela sintesisde HMF a partir de la deshidratacion de fructosa

Kayim Pineda-Urbina, Carlos Humberto Cervantes-Trujillo, Gabriela Concepcidn Cortés Quintero, Arely Yajaira Garcia Nava,
Silvia Guillermina Ceballos-Magafia, Roberto Mufiiz-Valencia

Facultad de Ciencias Quimicas, Universidad de Colima; México, Facultad de Ciencias Quimicas, Universidad de Colima;
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El petrdleo se encuentra en la vida cotidiana actual, siendo la fuente de materia prima para la
produccion de energia y diversos productos quimicos. Sin embargo, su alto consumo y la
elevada contaminacion ambiental derivada de su procesamiento ha llevado a la blusgueda de
nuevas aternativas que satisfagan la demanda energética y material. Una propuesta es la
utilizacion de recursos renovables como materiales de partida para la obtencion de sustitutos de
los derivados del petrdleo; tal es el caso del hidroximetilfurfural (HMF).1 La biomasa rica en
azucares ha sido identificada como un excelente candidato para la obtencion de HMF por
medio de tratamientos hidrotermales. Sin embargo, la optimizacion de condiciones y medios de
reaccion para aumentar € rendimiento de la sintesis alin presenta un area de oportunidad para
trabajos futuros.2 Con €l proposito de maximizar e rendimiento del proceso, €l presente
trabajo explora diversas condiciones de reaccion desde el punto de vista tedrico. Se calcularan
los datos termoquimicos (entalpia y energia libre de Gibbs) de la ruta de deshidratacion de la
fructosa hasta la obtencion del HMF variando la temperatura y e solvente (implicitamente,
bajo e modelo SMD), utilizando 1a metodologia compuesta por €l funcional hibrido M06-2X y
el conjunto de bases de Dunning aug-cc-pVTZ.3 KPU agradece a la SEP por € apoyo a la
incorporacion anuevo PTC.
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Acoplamiento molecular de derivados de caespitato con UGM con actividad
anti-tuberculosis.

Andrea Moreno-Ceballosl,3, Norma A. Caballero2, Maria Eugenia Castro3, Jose Manuel Perez-Aguilarl, Liliana Mammino4,
Francisco J. Melendezl
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La tuberculosis (TB) es una enfermedad con ata incidencia en Sudéafrica representando un
problema de salud [1]. Esta enfermedad se puede tratar dependiendo de un diagndéstico eficaz y
continuas revisiones. En la actualidad, €l tratamiento consiste en la administracion de farmacos
como la isoniazida [2], rifampicina [3], etc., no obstante, la TB ha presentado
farmacorresistencia ante éstos. En este sentido, e presente trabgjo pretende estudiar
computacionalmente una serie de compuestos acilfloroglucinol derivados del caespitato como
posibles bloqueadores de la proteina UGM. El caespitato es una molécula extraida de la planta
Helicrysum caespititium, que es utilizada por la poblacion sudafricana como medicina
alternativa para tratar la TB [4] y dicha proteina es un biocatalizador esencial implicado en la
biosintesis de la pared celular de Mycobacterium tuberculosis, microorganismo responsable de
laTB [5]. Las estructuras de los derivados se construyeron con ayuda del programa Gaussian
View [6] y se optimizaron con € método HF/6-31G(d,p). Los acoplamientos se realizaron
utilizando el programa AutoDock Vina[7]. Se identificd una zona de interaccion en la enzima
UGM formada principalmente por los aminoacidos Arg257, Asp323 y Trp260. Las principales
interacciones de la molécula propuesta son puentes de hidrégeno convencionales formados por
los &omos de oxigeno 7 y 13 de la molécula'y un aomo de H del aminoécido Arg257 y de N
del aminoacido Trp260, respectivamente (Figura 1).
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Figura 1. Acoplamiento molecular de un derivado de caespitato con la enzima UGM
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Estudio MEDT delareaccion de cicloadicion [4+2] de C60 con oxo-iminas
quirales
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La reaccion de cicloadicion de Diels-Alder (4+2) del fullereno (Cgy) con oxo-iminas quirales
en posicion ? [1], se estudio usando calculos DFT en e marco de la teoria de la densidad
electronica molecular (MEDT) [2]. Los calculos se redlizaron a nivel B97D/6-311+G(d,p) [3,4]
en fase gas y en disolucion usando € modelo CPCM [5] para diferentes sustituyentes en las
oxo-iminas. Se obtuvieron los descriptores de reactividad global y local, asi como el
mecanismo de |a reaccion para un Cg funcionalizado. Se evalud €l efecto de tres disolventes
sobre la barrera de activacion. Los resultados muestran que la reaccion en fase gas requiere de
una alta energia de activacion (@ 40 kcal mol-1) debido al caracter aromético del Cgyy de una
reaccion fuertemente endotérmica (@ 38 kcal mol-1). La asincronia en la formacion (no
simultanea) de los enlaces en el estado de transicién sugiere que la reaccion se realizd en tres
fases: 1) formacion de un enlace N-C, 2) formacion de un enlace O-C y 3) ruptura de un enlace
C-C. Los vaores de reactividad global indicaron que ambas moléculas se resisten a flujo de
electrones, mientras los valores de reactividad local muestran que el flujo de electrones ocurre
de laimina hacia el Cg,. Finalmente, se observé que la adicion de disolvente disminuye la
energia de activacion en @ 2 kcal mol-1 sin afectar |a reactividad de las moléculas implicadas
en lareaccion. Los resultados demuestran el caracter no polar de esta reaccién Diels-Alder.
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Dindmica molecular de agregados de péptidos cortos amiloides
Jorge Nochebuena, Joel Ireta, Alberto Vela

Departamento de Quimica, Centro de Investigacion y de Estudios Avanzados del 1PN, Departamento de Quimica, Universidad
Auténoma Metropolitana-Unidad | ztapal apa

L as fibras amiloides son estructuras altamente ordenadas formadas por agregados de proteinas
[1]. Los agregados comparten caracteristicas en comun, aungue las proteinas de las cuaes
provienen puede variar ampliamente. De hecho, se ha propuesto que cualquier secuencia de
aminoécidos tiene € potencial de generar este tipo de estructuras. Aunque 10s mecanismos
permanecen desconocidos, la hipdtesis mas aceptada sugiere un proceso de nucleacion seguido
de un proceso de crecimiento exponencial [2]. Sin embargo, €l desarrollo de agentes
terapéuticos requiere de un mejor entendimiento molecular del proceso de agregacion. Asi,
desde hace méas de una década, diversos grupos de investigacion se han dedicado a estudiar
péptidos cortos que provienen de proteinas relacionadas con enfermedades [3]. Estos péptidos
se han utilizado para estudiar la formacion de agregados con dinamica molecular. Sin embargo,
los tiempos de simulacién que se pueden obtener en tiempos de computo razonables, apenas
logran simular la formacion de oligdmeros amorfos [4]. En este trabajo, estudiamos con
dindmica molecular agregados fibrilares de dos péptdios que tienen secuencias muy parecidas,
pero se agregan a diferentes velocidades. Los resultados indican que la secuencia GNNQQONY
es méas propensa a la agregacion que la secuencia NNQQNY, lo cua corresponde con
observaciones experimental es.
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Determinacion dela CMC en Agua de Dodecil Sulfato de Sodio mediante DPD
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En este trabajo se calcul 6 e valor de la concentracion micelar critica (CMC) para €l surfactante
Dodecil Sulfato de Sodio en disolucion acuosa a 15, 20, 25, 30 y 35 °C, utilizando como
metodologia de calculo la Dindmica de Particulas Disipativas (DPD). Para tal propdésito se
calcularon los parametros de interaccion (&;) por medio de una aproximacion en el marco de la
Teoria de Funcionales de la Densidad y de la teoria de mezclas de Flory-Huggins. Los valores
de CMC obtenidos por este método y su comparacion con los reportados por la técnica
experimental de Titulacion Calorimétrica Isotérmica (ITC) se muestran en la siguiente Tabla 1.
A diferencia de los valores experimentales, que presentan un minimo en la CMC con funcién
de la temperatura, los valores calculados presentan un aumento casi lineal, que podria deberse
a que los parametros de interaccion DPD no toman de manera correcta el efecto de la
temperatura.  Temp./°C CMC/mM (tedrica) CMC/mM (experimental) 15 8.23 8.21 20 8.37
8.00 25 9.55 8.17 30 11.00 8.43 35 11.66 8.73 Tabla 1. Vaores de CMC obtenidos mediante
dindmicas tipo DPD para e SDS comparados con valores experimentales reportados a
diferentes temperaturas
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GASEOSA DEL ACIDO BENZOICO
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Para e acido benzoico sustituido, se han realizado diferentes estudios tedricos principalmente
paralas posiciones para- y meta-; sin embargo, la posicion orto- ha recibido relativamente poca
atencién por parte de estos estudios [1] e incluso se carece de los datos experimentales de
algunos sustituyentes en esa posicion. En el presente trabajo se pretenden utilizar las acideces
calculadas para la fase gaseosa junto con descriptores tedricos como la funcion de Fukui, €
potencial electrostético (MEP) y el principio de acidos y bases duros y blandos (HSAB) para
introducir una metodologia con la que se puedan medir los efectos inductivos y de resonancia
para los sustituyentes en posicion orto-, para- y meta. Se encontré que, para los sustituyentes
electro donadores, € acido benzoico es mas susceptible a ser atacado en una posicion dentro
del anillo bencénico; mientras que, para los sustituyentes electro atractores, €l acido es mas
susceptible a ataques en & oxigeno carbonilico del grupo carboxilo. Se utilizd €l programa
Gaussian09 [2] para la optimizacion de las estructuras a un nivel de calculo de B3LYP/6-
311++G (2d,2p), y e programa gOpenMol [3] parala visualizacion del MEPy la FF. De igua
manera, se realizo € cdlculo de las funciones de Fukui condensadas para todos los atomos de
cada molécula através del cdlculo de las cargas de Hirshfeld.
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El polipéptido intrinsecamente desordenado hIAPP es secretado en e pancreas y esta
compuesto por 37 residuos. El cobre interacciona con el fragmento hl APP(18-22), permitiendo
un retraso en laformacion de fibrillas de amiloide que estan relacionadas con la diabetes tipo 2
(DT2). Aungue se reportan diversas estructuras de Cu(ll) con hlAPP, se desconoce el entorno
de coordinacién para la especie reducida Cu(l). Asi, la determinacion de la estructura de Cu(l)
con €l fragmento hlAPP(18-22) sirve como punto de partida para la obtencion del potencial de
reduccion Cu(l1)-hlAPP(18-22)/Cu(l)-hIAPP(18-22), que a su vez permitiria evaluar €l
impacto en la generacion de especies reactivas de oxigeno. En este estudio, se optimizaron
diversos modos de coordinacion para Cu(l) con € fragmento hIAPP(18-22) empleando la
teoria de funcionales de la densidad (DFT) como se implementa en el programa de estructura
electronica Terachem, ademas se realizaron dinamicas moleculares a primeros principios para
establecer con mayor claridad €l entorno de coordinacion.
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Estudio de las geometriasy tiempos de vida en € estado excitado de los cluster
3CI-H20
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El 3-cianoindol (3Cl) es uno de los componentes fundamentales de interés en la industria
farmacéutica y médica. Ademés, su conformacién molecular juega un papel importante en
muchos problemas fisicoquimicos,y desempefia un papel diverso como ligandos terapéuticos
del receptor de estrégenos, inhibidores de la xantina oxidasa, agentes anticancerigenos,
inhibidor de la acetil-CoA carboxilasa para la diabetes tipo 2, hepatitis Inhibidor del virus C
entre otras actividades biologicas[1] El objetivo principal de este trabajo es determinar la
estructura tipo racimo de agua 3Cl a granel utilizando una descripcion de grano grueso. 3Cl es
una molécula aromatica plana, que puede modelarse utilizando estructuras discoticas con sitios
de asociacion. [2] De esta manera, tales particulas discéticas interactian con las moléculas de
agua y se estudian explicitamente las condiciones termodinamicas para la formacion del
complgo y su estructura correspondiente. Una vez que se obtiene la estructura primaria del
complgjo 3Cl-agua, se puede determinar e tiempo de vida del estado excitado y compararlo
con los datos experimentales disponibles [3]. Se pretende la comprension de las interacciones
inter e intramoleculares entre €l aguay € 3-cianoindol para reproducir y predecir la relacion
entre las geometrias de los grupos, sus tiempos de vida de fluorescencia en términos de
propiedades termodinamicas y explorar las posibilidades de un cumulos de 3Cl-agua més
grande.
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Validacién de parametros de potenciales clasicos par a clatrato de metano
Ivan E.Romero Ramirez, Algjandro Ramirez Solis, Humberto Saint-Martin Posada

CINC-UAEM, CINC-UAEM, ICF-UNAM

Se realizaron dinamicas BOMD para € sistema metano-agua con clatratos 512 y 4115262
(Encontrada por Bravo y Saint-Martin como red estable de agua) simulando ca. 15 ps en cada
caso con y sin vinilcaprolactama (VCap) como inhibidor.A continuacion se realizaron
dindmicas moleculares con los potenciales clasicos, TIP4P/ICE para agua y para la molécula
VCap se obtuvieron del Automated topology builder utilizando las trayectorias obtenidas de
simulaciones BOMD/DFT a nivel M062x/6-311G**. Se compararon las energias cléasicas vs.
sus contrapartes cuanticas para evaluar la calidad de los potenciales clésicos. Los resultados
estructurares y energéticos revelaron una complejidad inesperada por 1o que no es adecuado
utilizar el sistema metano-agua/VCap para la validacion de los potenciales; incluso se
detectaron grandes variaciones para los sistemas mas simples. Se intentd agustar dos
parametros criticos: epsilon y sigma del potencial clasico de la molécula de metano en €l
modelo de dtomo unido.No se encontré una tendencia global a variar uno u otro parametro, ya
gue en algunos casos disminuye el error rms, en otros aumenta y en algunos otros se mantiene
constante.
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Hipercoordinacion en Complegos de Metales Alcalinosy Alcalinotérreos.

Esall Israel Alvarez Buendia, Alberto Marcial Vela Amieva

Departamento de Quimica, Centro de Investigacion y de Estudios Avanzados, Av. Instituto Politécnico Nacional 2508, 07360,
Ciudad de México, México., Departamento de Quimica, Centro de Investigacion y de Estudios Avanzados, Av. Instituto
Politécnico Naciona 2508, 07360, Ciudad de México, México.

L os recientes descubrimientos de complejos de metales alcalinotérreos octacoordinados M(CO)
g(M= Ca, Sr o Ba) [1], nos motivaron a realizar un estudio tedrico de sus andogos
isoelectronicos de metales acalinos M(CO)g (M= K-, Rb-o Cs). Para determinar la
participacion de los orbitalesd en e enlace de los complegos se llevé a cabo un andlisis de
composicion de orbital [2], se utilizaron la particion de Mulliken, de Stout-Politzer y de Ros-
Schuit, 1o cual se realizo con € programa MultiWFN [3]. Se realizaron los calculos de los
complgjos para la multiplicidad singulete y triplete empleando la teoria de funcionales de la
densidad con el funciona de rango separado wB97XD y con el conjunto de base def2TZVPP
implementado en Gaussian 09 [4], esto para determinar la multiplicidad mas estable. Para €l
anion de Rb la configuracion electrénica mas estable fue la del singulete, paralos aniones de K
y Cs fue la de triplete. Las optimizaciones de geometria de los complejos [M(CO)g]-(M= K,
Rb o Cs) muestra la factibilidad de que estas especies existan. El anadlisis de composicién de
orbitales muestra la participacién activa de los orbitales (n-1)d de los metales acalinos en los
singuletes, con contribuciones entre 10 y 35%, lo que da lugar a la hipercoordinacion de estos
metal es formando complejos que son caracteristicos de metales de transicion. En el caso de los
tripletes los tres andlisis reportan participaciones de orbitales d menores a 5% en los orbitales

ocupados.
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Characterizing transition metalsin proteins by X-ray spectroscopy and
guantum chemistry

N. Schuth, G. Palomino, E. Garay, F. Missirlis, L. Quintanar, A. Vela

Departamento de Quimica, Departamento de Fisiologia Biofisicay Neurociencias, Centro de Investigacion y Estudios
Avanzados del IPN, , Av. Ingtituto Politécnico Nacional 2508, Col. San Pedro Zacatenco, Del. GAM C.P. 07360 CDMX

First-row transition metals (FRTM) are essential elements for life and facilitate a large variety
of chemical processes with tremendous efficiencies bound as cofactors. However, the chemical
reactivity of FRTMs has been linked to cell death mechanisms associated to degenerative
diseases like Alzheimer’s, Parkinson’s and cataract disease. Maintaining metal-homeostasis
suitable to efficiently harness the beneficial effects of FRTMs while diminishing the harmful
side-effects is vital for any organism. Understanding the bioinorganic facets of these Janus-like
characteristics is of relevance for catalytic and medical research. Synchrotron-based X-ray
absorption/emission spectroscopy (XAS/XES) can yield tremendous insight into the structure
and electronic configuration of FRTMs in biological samples, especialy if correlated with
quantum chemistry. Mexico, one of the five G20 members without a synchrotron light source,
is advancing plans to construct its first. As part of this talk, previous and ongoing work
showcasing the capabilities of synchrotron-based methods will be presented. Showcased work
includes insight into oxygen binding in hemoproteins, water splitting in photosystem |1, zinc
homeostasis in fruit flies and metal-induced aggregation of human eye lens proteins from
combining synchrotron-based methods with multiple scattering theory, density functional
approximation and MO-based approximations. The latter is a project funded by CONACYT
grant PN2076.
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Estudio computacional ab-initio del cambio de direccién cristalinaen
nanoalambres de Ni

Jonathan Almazéan Celis, Luis Enrique Diaz Sanchez, Oscar Fernando Olea Mejia, Joaquin De la Torre Medina

Facultad de Ciencias, Universidad Auténoma del Estado México, Instituto Literario No. 100. Cp. 50000., Instituto de
Investigaciones en Materiales, Universidad Nacional Auténoma de México, Campus Morelia. Antigua Carretera a Patzcuaro
8701. Cp. 58190

En el proceso de sintesis de nanoalambres de Ni, se presenta un fendmeno donde en la primera
etapa de crecimiento existe una seccién cristalina con diferentes orientaciones de cristal de
manera arbitraria seguido de una segunda etapa que presenta un crecimiento puramente
monocristalino con direccion prefernecial con indices de Miller [220] y estructura cristalina
fcc. El proyecto consiste en estudiar €l cambio de direccién cristalino mediante €l andlisis
computacional usando teoria funciona de la densidad (DFT) de primeros principios (ab-initio),
usando principalmente € paquete de ssmulacion VASP con el potencial PAW-PBE de la
aproximacion GGA. El andlisis por simulacion ab-initio se concentra en estudiar con
condiciones limite definidas la interfase de la seccion policristalina con diferentes direcciones
de cristal y la seccion monocristalina con una direccion preferencial de cristal con condiciones
de un sistema infinito simulando el bulto, obteniento los valores de la energia de enlace y
distancias interatdbmicas en la interfase de estas dos etapas. Este trabajo tiene respaldo
experimental donde el método de sintesis utilizado fue electrodeposicion con variaciones de
pH. Asi como andlisis de magnetometria de gradiente aterno (AGM), resonancia
ferromagnética (FMR), difraccion de rayos X (XRD) y microscopia electronica de transmision
(TEM). Estos nanoalambres tienen relevancia en la creacion de nuevos dispositivos
electronicos de alta tecnol ogia.
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Estudio computacional de electrolitos usados en bateriasdeion litio
Vaeria Garcia Melgaregjo, Edgar NUfiez Rojas, José Alejandre

Universidad Auténoma Metropolitana- | ztapalapa

En este trabagjo se mejoraron los campos de fuerza del 1-2,dimetoxietano (DME), el dietil
carbonato (DEC), e carbonato de etileno (EC) y e carbonato de propileno (PC). El
procedimiento seguido fue el propuesto por Salas y colaboradores, en donde se relacionan
pardmetros del potencial intermolecular con propiedades objetivo particulares. las cargas
atomicas, con la constante dieléctrica; la? j que representa la atraccion entre dos atomos, con
la tension superficial y la 7 j que es el volumen efectivo del aomo, con la densidad del
liquido. Las cargas utilizadas durante € procedimiento fueron obtenidas de un calculo de
estructura electronica (PBE0/6-311++G**) mientras que los parametros de Lennard-Jones (7, 4
y 7y inicides fueron los de OPLS-AA. Los campos de fuerza modificados reproducen, con
errores relativos bajos, las tres propiedades objetivo mencionadas y predicen otras propiedades
como la entalpia de vaporizacion y la viscosidad de los componentes puros y de las mezclas
binarias. Se contruyo el campo de fuerza del LiPFg utilizando cargas parciales reducidas. Las
densidades y coeficientes de autodifusién de las soluciones electroliticas estan en buen acuerdo
con el dato experimental.
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Irradiacion de patrones de M oir é en bicapas de grafeno
Montserrat Navarro Espino, José Eduardo Barrios Vargas

Departamento de Fisicay Quimica Tedrica, Facultad de Quimica, UNAM

En 2018 e grafeno atrggo nuevamente los reflectores a presentar e fendmeno de
superconductividad al apilar dos ldaminas de dicho material con una diferencia de 1.1°,
denominado angulo magico, formando un patron de Moiré [1]. A su vez, dentro de las areas
promisorias de la investigacion en grafeno, la foténica es un una de las més brillantes [2]. En
este trabajo estudiamos la posibilidad de irradiar las bicapas de grafeno a un angulo magico
con luz laser polarizada, con € fin de generar brechas energéticas nunca antes caracterizadas
en un superconductor. Desde una perspectiva atomistico, € reto se presenta en e modelado de
estas bicapas, ya que la estructura al dngulo mégico consiste de un gran nimero de &omos,
excediendo las decenas de miles [1]; por lo que es necesario una aproximacion al
Hamiltoniano. El modelo de Hamiltoniano que consideramos es de tipo amarre fuerte de 10
bandas [3,4], a cua agregamos el acoplamiento con la luz mediante un potencial vector
periddico. La resolucion del Hamiltoniano irradiado se resolvid de forma no perturbativa
utilizando la teoria de Floquet. Nuestros resultados iluminan un camino a una nueva ingenieria
de bandas [5].
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Simulacion computacional de cepillos bioldgicos
Salomon de Jests Alas Guardado, José Sall Hernandez Fragoso, Armando Gama Goicochea

Departamento de Ciencias Naturales, UAM Cuajimalpa, Ciudad de México, México, Division de Ingenieria Quimicay
Bioguimica, TESE, Ecatepec, Estado de México, México

El conjunto de microvellosidades, microcrestas y cilios forman cepillos bioldgicos en la
superficie de algunas células epiteliales, por gemplo, la de las células cancerosas del cérvix.
Estas células tienen diferencias morfol bgicas y mecanicas que han sido descritas por medio de
técnicas microscépicas, como: SEM, TEM, etc. Ademas, sus propiedades mecanicas han sido
caracterizadas mediante AFM, y resultan ser diferentes a las células normales. A la fecha,
también se sabe que las células cancerosas del cérvix aumentan su rigidez conforme avanza la
lesion precancerosa, pero la contribucion de esta dureza y de otros factores a nivel molecular
aln no estdn explicadas. Recientemente, se ha logrado reproducir de forma cualitativa €l
comportamiento mecanico de los cepillos de las células normales y cancerosas, como lo hace €
AFM, por medio de DPD. En este trabajo, utilizando DPD se modelan los cepillos de células
cancerosas y se incluye la longitud de persistencia, la dureza de la superficie celular, la punta
del AFM y & medio acuoso. Los resultados obtenidos muestran que cuando la longitud de
persistencia de los cepillos aumenta, la fuerza de oposicion de estos disminuye con respecto a
la punta del AFM. Se ha determinado que el aumento en esta fuerza se debe a que incrementa
el desorden del solvente (aumento de entropia), ocasionando que e parametro de orden
orientacional (orden nemético) de los cepillos aumenta a medida que incrementa la longitud de
persistencia.
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Hologramas moleculares
Sergio Franco, José Alfredo Flores Ramos, Roberto Flores-Moreno

Universidad de Guadal ajara, Departamento de Quimica

Se describe € desarrollo de librerias en la interfaz grafica del software Nagual [1] para la
proyeccion hologréfica de moléculas. Mediante el programa se consigue crear una imagen de
cualquier molécula de interés. El programa se ha modificado para que la visuaizacion de la
molécula sea mediante un instrumento Optico que consta de un arreglo de 4 trapecios de un
materia reflgjante, con lo cua se consigue un efecto visua tipo holograma. Ademas de lo
atractivo que resulta para motivar a los estudiantes/espectadores, permite una mejor
apreciacion de algunas caracteristicas moleculares, tales como la simetria, orbitales entre otras.
En el cartel se describe el procedimiento y se da una demostracién del resultado del holograma.
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Nanomateriales basados en dendrimero para €l transporte del cisplatino

Maria Fernanda Padilla Mercado. Unidad Académica de Ciencias Quimicas. Universidad Auténoma de Zacatecas (UACQ-
UAZ). Zacatecas, México., Madel Refugio Cuevas Flores. Unidad Académica de Ciencias Quimicas. Universidad Auténoma
de Zacatecas (UACQ-UAZ). Zacatecas, México., Marco Antonio Garcia Revilla. Departamento de Quimica, Universidad de
Guangjuato, (UGto) Guanajuato, México.

Marco Antonio Garcia Revilla. Departamento de Quimica, Universidad de Guanajuato, (UGto) Guanajuato, M éxico.

Los nanomateriales que se utilizan como acarreadores de farmacos proporcionan una via
Optima para dirigir un farmaco a la diana biologica y mejorar la biodispobilidad. Los
dendrimeros son un tipo de polimero hiperramificado que crece radiamente, degjando huecos
capaces de abergar pequefias moléculas, y tiene una cantidad considerable de grupos
funcionales en su Ultima rama suceptibles de ser funcionalizados, tanto con moléculas como
con farmacos. El cis-diaminocloroplatino, constituye el primer compuesto métalico introducido
en terapias antitumorales de forma global. Sin embargo, es necesario reducir los efectos
secundarios asociados a tratamiento con cisplatino, tales como nefrotoxicidad y ototoxicidad,
que limitan las dosis administrables del fa&rmaco y los problemas de resistecia intrinseca o
adquirida en ciertos tumores. Con la finalidad de disminuir los efectos adversos se realizd un
estudio para determinar la energia de interaccion entre cisplatino y dendrimeros de
poliamidoamina PAMAM de genereacion 1 y 2. Se sabe que PAMAM cambia su
conformacién en funcién del pH del medio, por lo tanto, esta caracteristica podria proporcionar
una estrategia para la carga y descarga del farmaco. Se llevd a cabo un estudio de dindmica
molecular dentro del dendrimero PAMAM a distintos pH’s, utilizando €l campo de fuerzas
AMBER implementado en GROMACS, se llevo a cabo e acoplamiento de 23 y 22 kcal mol-1
en medio basico. EIl PAMAM puede ser un vector paracargay descarga del farmaco.
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Analisisdelainteraccion detaurinaen ladimerizacion de ?/?-tubulinas
Viridiana Vargas-Castro, Bertha Alicia L edn-Chévez, José Ramon Eguibar-Cuenca, Juan Manuel Solano-Altamirano

Posgrado en Ciencias Quimicas, BUAP, Facultad de Ciencias Quimicas, BUAP, Instituto de Fisiologia, BUAP, Facultad de
Ciencias Quimicas, BUAP

Las enfermedades hipo-desmielinizantes deterioran las habilidades sensorimotoras de los
pacientes, y son consecuencia de una pérdida progresiva de mielina en los axones neuronales.
Algunas de éstas derivan de mutaciones en los genes que codifican para las proteinas del
citoesqueleto, de entre las que destaca la ?-tubulina de los microtdbulos [1]. El ensamble y €
desensamble de los microtubulos (inestabilidad dinamica microtubular) es un evento regulado
y varia en respuesta a las necesidades de la célula. Alteraciones en este equilibrio afectan los
procesos celulares de proliferacion celular y el transporte de ARNm y proteinas (como la
mielind). Sobre un modelo animal, laratataiep [2], Duncan et a. reportaron una mutacion en
el gen Tubb4a, que genera una ?-tubulina deficiente [3]. Se cree que esta mutacion afecta la
inestabilidad dinamica microtubular [3]. Esto genera que los microtibulos se acumulen cerca
del reticulo endoplasmico y que impidan €l transporte de proteinas, efecto que se observa en
los oligodendrocitos (células productoras de mielina). Por otra parte se sugiere a la taurina
como tratamiento para la esclerosis multiple, aunque el mecanismo molecular de accion se
desconoce. En este trabajo se evalua lainteraccion directa de lataurina con las ?'y ? tubulinas
gue conforman los microtdbulos a través de modelado por homologia de los dimeros de 2/?-
tubulina mutados y sin mutar (SCWRL4), y acoplamiento molecular (docking) en sitios activos
(Autodock 4.2.6).

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica| 2019



XVIIl
FELNOH NEXCINA DE

FISICOQUIMICA

i

Referencias:

[1] Duncan, I. D.; Radcliff, A. B. Inherited and Acquired Disorders of Myelin: The Underlying
Myelin Pathology. Experimental Neurology 2016, 283, 452—475.

[2] Holmgren, B.; UrbaHolmgren, R.; Riboni, L.; & Vega-SaenzdeMiera, E. C. Sprague
Dawley rat mutant with tremor, ataxia, tonic immobility episodes, epilepsy and paralysis. Lab
Anim Sci 1989, 39 (1), 226-228

[3] Duncan, I. D.; Bugiani, M.; Radcliff, A. B.; Moran, J. J.; Lopez-Anido, C.; Duong, P.;
August, B. K.; Wolf, N. I.; Knaap, M. S. V. D.; Svaren, J. A Mutation in the Tubb4a Gene
Leads to Microtubule Accumulation with Hypomyelination and Demyelination. Annals of
Neurology 2017, 81 (5), 690—702.

Reunion Mexicana de Fisicoquimica Teorica | 2019



Universidad Autdnoma
del Estado de México

Estudio computacional de las interacciones metalicas en una membrana
modificada de polipro

Brandon Meza Gonzélez-1, Rosa Maria Gémez Espinosa-2, Fernando Cortés Guzman-1

1. Universidad Nacional Auténoma de México, Instituto de Quimica, Ciudad Universitaria, Ciudad de México, 04510 México,
2. Centro Conjunto de Investigacién en Quimica Sustentable UAEM-UNAM, Carretera Toluca-Atlacomulco Km. 14.5,
Toluca, México

La contaminacion por metales pesados es un problema mundial. Recientemente se ha
encontrado que el acrilato de sodio es capaz de coordinar con metales, por lo tanto, en este
trabajo se propone un modelo computacional de una membrana de polipropileno modificada
con acrilato y se estudian las propiedades electronicas comparandose con datos experimentales
obtenidos por nuestro grupo. Para encontrar puntos estacionarios en la superficie de energia
potencial de lamembranay sus complejos con cationes divalentes de plomo, cobre y cadmio se
realizaron calculos de dindmica molecular Born-Oppenheimer. Como nivel de teoria se empled
PBE-D3/DZVP-MOLOPT-SR-GTH mediante € codigo CP2K 6.1. Se estudié la esfera de
coordinacion de uno y dos cationes sobre oligbmeros de 6, 12 y 36 unidades de acrilato. El
andlisis de las trayectorias nos permitié identificar minimos locales que se optimizaron
posteriormente a nivel M06-2X/LANLDZ con Gaussian 16. Para los tres cationes, las
geometrias mas estables muestran interacciones con hasta 4 grupos carboxilatos mediante ?1
en e estado de espin més bgjo posible. Los cambios en la energia libre del proceso de
coordinacion muestran una tendencia similar a la eficiencia experimental de remocién que se
observa en una membrana con 29.4% de grado de injerto, indicando que €l modelo propuesto
es capaz de describir las interacciones entre los metales y la matriz polimérica con un bajo
grado de modificacion.
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Lasal de magnesio del acido valproico conocida como valproato de magnesio (C,gH33MgO,),
es ampliamente utilizada para € tratamiento de la epilepsia, trastornos bipolares y dolores de
cabeza por migrafia. A pesar de su gran interés como farmaco, son escasos los estudios
experimentales y tedricos que profundicen en la naturaleza electronica del mismo. En €
presente trabajo se analiza la estructura cristalina del valproato de magnesio, obtenida por
difraccion de Rayos-X. La cual presenta centros de magnesio hexacoordinados con diversos
arreglos espaciales. Los diferentes centros de coordinacion presentes en el vaproato de
magnesio fueron estudiados bajo €l marco de la Teoria de Funcionales de la Densidad (TFD)
utilizando el método B3LY P/def2-SVP implementado en NWChem 6.5. De manera adicional,
se caracterizaron las interacciones ligando-Mg mediante descriptores topologicos, como la
teoria de Atomos en Moléculasy €l Laplaciano de la Densidad Electrénica, y energéticos como
|os modos normales de vibracion v, g0

0.00 4 : S, - . e == - 8 . 1
0.00 1.83 366 5.49 732 216 10.99 12.82
Length unit: Bohr
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La neuroglobina (NGB) es una hemoproteina globular con peso molecular de 17 kDa [1-3].
Ensayos de coinmunoprecipitacién identificaron la interaccion entre NGB y el canal aniénico
dependiente de voltgje tipo 1 (VDAC-1) formado por un estructura de ?-barril con 19 |aminas
[1,4,5]. A través de andlisis bioinformatico, Guidolin et a. describen la interaccion del
complgjo NGB-VDAC-1 [5]. En e presente proyecto se estudia el acoplamiento molecular
para la interaccion de la NGB con las laminas ? de VDAC-1. El objetivo es seleccionar €l
fragmento peptidico que tedricamente presente caracteristicas favorables de afinidad vy
especificidad para e disefio de un ligando dirigido a dicha hemoproteina. Las estructuras
moleculares fueron obtenidas en formato pdb (Protein Data Bank, disponible en
http://www.rcsb.org/) NGB (10j6) y VDAC-1 (2jk4). Los célculos del docking molecular se
realizaron utilizando € software AutoDock vina 1.1.2, se configur6 a NGB como
macromolécula, VDAC-1 se editd en el software Chimera 1.13.1 extrayendo cada lamina beta
y renombrandose como “vdac-1-lb-n", (n=01, 02, 03... 19) para emplearlas como ligandos.
Tras la gecucion del docking con las 19 laminas beta de VDAC-1 se seleccionaron los
péptidos que su mejor puntuacion presentara interaccion en la region mas externa de NGB
excluyendo la cavidad del grupo hemo, se seleccionaron los ligandos vdac-1-1b-03, 14 y 17,
guienes mostraron caracteristicas potenciaes para el disefio del péptido buscado.

Acoplami de pép de YDAC-1 con nauraglebing
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En los dltimos afios se ha dado un mayor seguimiento a la investigacion del uso de energias
renovables, esto debido al incremento de la demanda energéticay ala blsqueda de disminuir €l
dafio ecolégico producido por el uso de combustibles fésiles. La més grande limitacion en el
empleo de las energias renovables es su almacenamiento, ya que la energiase obtiene en
condiciones especificas. Con lafinalidad de poder emplear las energias renovables conforme la
demanda energética, e empleo de bateriashasurgido como uno de los métodos de
almacenamiento méas importantes. Las baterias de flujo consisten en un sistema de reacciones
redox en € que la disolucién donde ocurre la reduccion (catolito) es separada de la disolucion
donde ocurre la oxidacién (anolito) por una membrana que permite una transferencia selectiva
de iones. La principal ventgja de este tipo de baterias es que la capacidad de almacenamiento
de energiaestda directamente relacionada con la capacidad de amacenamiento delos
electrolitos. Debido a esto, se puede almacenar una gran cantidad de energia.  En este trabgo,
nos enfocamos en el estudio computacional de la transferencia de aguas y iones a través de una
membrana de nafion empleando herramientas de la dinamica molecular clasica; con € fin de
determinar diferentes factores fisicoquimicos que puedan afectar sus propiedades.
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El desarrollo de nuevas herramientas computacionales ha permitido soportar indicios
experimentales de interacciones entre ligantes y sistemas biol6gicos. Aqui proponemos una
nueva herramienta metodolégica que permite el estudio de los cambios en propiedades
atémicas derivadas de la densidad electronica, haciendo uso de la Teoria de Funcionales de la
Densidad, la Teoria Cuédntica de Atomos en Moléculasl y la obtencién de Orbitales
Moleculares Extremadamente Localizados (ELMO, por sus siglas en inglés)2 durante una
Dindmica Molecular para la interaccion de una cadena de ADN, conformada por 18 pares de
bases, y un complejo de cobre 113,4; reduciendo considerablemente el tiempo de codmputo.
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La fotodinamica (PDT), es una terapia utilizada como antimicrobiano y antitumora que
necesita de una molécula conocida como fotosensor (PS) que actla transfiriendo energia al
oxigeno molecular cuando es irradiado con luz visible [1]. En la PDT existen dos tipos de
procesos fotoquimicos, € tipo | y Il, en los cuaes estd involucrada la interaccion con el
oxigeno molecular [2]. En los Ultimos afios, compleos con metales de transicion como el cobre
con ligandos organicos, han ganado interés biol6gico debido a que € Cu puede regularse y
eliminarse de manera natura en los sistemas bioldgicos [3]. En este trabgjo se estudian las
propiedades fotoquimicas de complejos de Cu(ll) con diferentes ligandos de importancia
farmacol6gica tales como metformina, glicina, piridina-imidazol y bipiridina con € fin de
conocer y predecir su estabilidad y reactividad quimica, asi como su actividad como posibles
PS, ademés del tipo de reaccion que pueden llevar a cabo en la PDT utilizando las
metodologias basadas en DFT y TD-DFT con diferentes funcionales. El funciona B3PW91
con las bases 6311++G**/LANL2DZ es € que mejor predice la geometria de estos compl g os.
Del andlisis de poblaciones se observa que los orbitales 3d del Cu estédn casi llenos, lo que
sugiere transferencia de carga por parte de los a&omos que forman parte de la esfera de
coordinacion y, por lo tanto, transferencias de carga de ligando a metal en las transiciones
electronicas.
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Fragmentos peptidicos hidrofébicos se agregan formando cristales mediante un proceso de
autoensamblaje molecular dirigidos a través de una serie de fuerzas atractivas y repulsivas [1,
2] . En este trabajo se presenta e estudio de 6 dipéptidos capaces de autoensamblarse
formando estructuras laminares con interesantes propiedades quimicas y fisicas
conviertiendolos en candidatos ideales para € desarrollo de nanodispositivos de
almacenamiento de energia, suministro de medicamentos y sensores electromecanicos [3].
Mediante un andlisis energético observamos que la formacién de l[&minas sigue rutas diferentes
de ensamblgje, incluso s se trata de e mismo dipéptido solo intercambiando el orden de los
aminoécidos que o componen. También se presenta un andlisis energético sobre estos cristales
en presencia de solventes para comprender el papel juegan estas moléculas durante € proceso
de cristalizacion. A partir del andlisis estructural de los cristales se deriva la hipétesis sobre €l
rol que juegan los extremos N-terminal y C-terminal en el autoensamblaje de los dipéptidos.
Los célculos se realizaron en € marco de la teoria de los funcionales de la densidad bajo la
formulacion de Kohn-Sham y condiciones periédicas. Se usaron pseudopotenciales para
describir la interaccion nucleo-electron, ondas planas para desarrollar los orbitales de Kohn-
Sham y la aproximaciéon a funcional de intercambio y correlacion propuesta por Perdew-
Burke-Ernzerhof.
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En este trabajo presentamos un analisis topoldgico sistemético de la densidad electronicay sus
componentes de espin ?y ? en compleos hexa-acuo de metales de la primera serie del bloque d
con la finalidad de entender e rol que desempefia cada una de estas densidades en las
interacciones metal-ligantes. Empleando la Teoria Cuéntica de Atomos en Moléculas se realiz6
un estudio detallado de la polarizacion de carga en la capa de valencia del centro metdlico.
Ademas, esta teoria nos permite obtener las contribuciones energéticas de espin con la
finalidad de entender consecuencias energéticas en fendbmenos de transferencia de carga. De
esta manera, fue posible obtener una relacion que describe a potencial estdndar de reduccion
como una repulsién originada por las capas de valencia ? y ?. Todos los resultados obtenidos se
tratan de una extension a las ideas propuestas por Linnett y Gillespie a las estructuras para
metales de transicion.
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Los acilfloroglucinoles son compuestos que exhiben propiedades farmacolégicas variadas,

tales como antifungica, antiviral, antioxidante, antidepresiva y antipaltdica [1]. En afios
recientes, los acilfloroglucinoles han sido estudiados por su importancia como posibles
farmacos contra la malaria [2]. El grupo acilo forma enlaces por puente de hidrégeno
intramoleculares con los grupos hidroxilo adyacentes. Los enlaces de hidrogeno
intramoleculares juegan un papel importante en la determinacién de las preferencias
conformacionales, la energia de estabilidad de la molécula y la reactividad de las mismas. En
este trabgjo, se presenta un estudio de acilfloroglucinoles que contienen en su estructura -H, -
CH; y -COH como sustituyentes, ver Esquema 1. Se estudian las propiedades electronicas y
de reactividad global y local usando los funcionales APFD [3] y B98 [4] con la base aug-
ccpVDZ [5] en fase gas y en disolucion con agua, acetonitrilo y cloroformo. Se utilizaron los
modelos PCM [6] y SMD [7] de solvatacion implicita. Todos los cdlculos se realizaron en €l
programa Gaussianl6 [8]. Los resultados preliminares muestran que los compuestos que
tienen -CH4 como sustituyente en C3 y C5 tienen energias gap @ 4.46 eV, electrofilicidad @ -
3.5 eV, electronegatividad @ -3.9 eV y vaores de blandura @ -0.44 eV, indicando un
comportamiento como donador mayor que con -H y -COH. Como perspectivas, se calcularan
los sitios de reactividad local mediante funciones de Fukui.
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Esquema 1. Estructura de acilfloroglucinol y sus sustituyentes.
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ESTUDIO TEORICO DEL PUENTE PI DE COLORANTESBASE
ACRIDINA EN DSSC

Rodolfo Algjos-Ledn, Rody Soto-Rojo, Daniel Glossman-Mitnik, Jesds Bal denebro-L 6pez

Facultad de Ingenieria Mochis, Universidad Auténoma de Sinaloa. Prol. Angel Floresy Fuente de Poseidon, S/N, C.P. 81223,
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El consumo de energia es uno de los grandes medidores del progreso y bienestar de una
sociedad. Un modelo econdémico como el actual, cuyo funcionamiento depende de un continuo
crecimiento, exige una demanda igualmente creciente de energia. La energia solar constituye
una fuente de energia limpia, abundante y renovable. Las celdas solares sensibilizadas por
colorantes (DSSC) es una de las aternativas més prometedoras desde un punto de vista
tecnol6gicol. La eficiencia de DSSCs depende en gran proporcién en la estructura quimica del
colorante2, generalmente, las mayores eficiencias de colorantes consisten de un grupo donador
(D), puente p y grupo aceptor (A), nombrados estrucuras (D-p-A). Este trabgo expone
novedosos colorantes con variaciones en e puente p determinadas con moléculas de
benzotiadazol, tiofeno y benzotiofeno. El estudio fue llevado a cabo con la teoria de
funcionales de la densidad (DFT) y su ampliacion para tratar sistemas excitados y se delimita
los orbitales moleculares con e conjunto base 6-311G(d). El estudio de orbitales moleculares
HOMO (orbital molecula mas ato ocupado) y LUMO (orbital molecular més bago
desocupado) y e andlisis de los parametros de reactividad quimica complementa el
entendimiento de los factores que potencialmente influenciarian la eficiencia fotovoltaica de
las mejores propuestas como sensibilizadores, surgiendo un campo de oportunidad desde el
punto de vista experimental .
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Descripcion molecular delainteraccion de blogueador es tipo cannabinoide con
los Cav3

Maricruz Rangel, Jose Manuel Perez-Aguilar, Norma Caballero, Maria Eugenia Castro, A. Rangel-Huerta, Francisco J.
Meléndez
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Los canales de calcio tipo T (Cq,3) estan involucrados en los mecanismos de accion de
enfermedades cardiacas y trastornos neuroldgicos que afectan a una gran parte de la poblacion
mundial [1]. Un conocimiento detallado de tales mecanismos funcionales y cémo éstos son
modulados por ligantes, requiere identificar las interacciones proteina-proteina y proteina-
ligante més relevantes. En este trabajo se propone hacer un estudio de la interaccion de
moléculas con actividad cannabinoide capaces de bloquear la funcion de los Ca,3 (Ca,3.1, Ca,
3.2y Cq,3.3). Dichas moléculas incluyen a Anandamida y a tres compuestos NMP (Neuro
Molecular Production) derivados del carbazol: NMP-4, NMP-7 y NMP-181. Utilizando la
técnica de modelado por homologia, se construyen las estructuras 3D de los Ca 3 [2].
Posteriormente, se anadliza la interacciéon de los ligantes antes mencionados mediante
acoplamiento molecular utilizando el programa AutoDock-Vina [3]. Los resultados obtenidos
coinciden en identificar regiones de interaccion que estan de acuerdo con la literatura [4]. Se
corrobora la importancia de los segmentos S5 y S6 de los canales como un sitio fundamental
para modular la fase de inactivacion de dichos canales. Nuestro trabajo sugiere no solamente
sitios de interaccion para los bloqueadores tipo cannabinoide sino detalles estructurales que
pueden coadyuvar aincrementar su afinidad por los Ca, 3.

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica| 2019



b g = -.:;;
Universidad Auténoma
del Estado de México

Referencias:

Zhang Y .; Jiang X.; Snutch TP.; Tao J. Biochim Biophys Acta. 2012, 1828, 1-10.
Sali A.; Blundell TL. J. Mol. Biol. 1993, 234, 779-815.

AutoDock-Vina, Trorr O.; Olson AJ. J. Comp. Chem. 2010, 31, 455-461.

Marksteiner R.; Schurr P.; Berjukow S.; Perez-Reyes E.; Hering S.; J. Physiol. 2001, 537,
27-34.

Reunion Mexicana de Fisicoguimica Tedrica | 2019



Estudio del mecanismo de descar boxilacion Schenkel-Rudin del etil metil
malonato

Alvarez Lucia*, Hernandez Isaiast*, Dominguez Victor***, Poulain Enrique*, Olvera Oscar*, Gonzélez Julic*
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Quimica Aplicada, CBI, Av. San Pablo 180, Col. Reynosa Tamaulipas, Azcapotzal co, Ciudad de México, C.P. 02200,
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El mecanismo de descarboxilacion propuesto por Schenkel-Rudin [1] involucra una serie de
procesos electrénicos unimoleculares para liberar CO,, los cuales se pueden alcanzar
simplemente por €l efecto de la temperatura 'y son independientes del pH. Los investigadores
[2] han propuesto diferentes mecanismos que involucran la interaccidn de los hidrogenos en la
molécula con radicales libres del medio de reaccién. En este trabajo estudiamos € mecanismo
de Schenkel-Rudin, utilizando |a teoria de funcionales de la densidad con € programa ORCA
[3], empleando las funciones de base TZVP [4] y los funcionales PBE, PBEO, M06 y M062X.
Encontramos las estructuras de minima energia del producto, €l reactivo, y e estado de
transicion, verificandolos con los andlisis de frecuencias de vibracion. Luego calculamos la
coordenada intrinseca de reaccion para corroborar que efectivamente estos esten conectados.
Tambien, estudiamos el efecto del intercambio exacto en los funcionales utilizados para
describir la reaccion. Encontramos que el mecanismo propuesto por Schenkel-Rudin es viable,
el estado de transicion se compone de una migracion del hidrégeno del écido carboxilico, €
cual debilita el enlace C-C, liberando CO, y formando un doble enlace entre los otros
carbonos. La energia de activacion es de ~1.3 eV como |o muestra la Figura 1 a). Figura 1. a)
PES. b) Espectrosinfrarrojos. ¢) Estructuras del reactivo, estado de transicion y producto.
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Efectos cooper ativos entre los sitios de Ni soportados sobre CeO2(111) en la
reaccion WGS.

Leticia Feria, Pablo Lustemberg, Veronica Ganduglia
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Madrid, Espafia.

Los calculos de la teoria funcional de densidad (DFT) han sido realizado para estudiar el
mecanismo de reaccion de cambio de gas de agua (WGSR, por sus siglas en inglés) a través de
laformacion de un intermediario carboxilo sobre un catalizador modelo de Ni/CeO,(111), para
el cua los adatomos de niquel estan en contacto directo con el soporte de ceria. Las fuertes
interacciones metal-soporte estabilizan las especies de adatomos de Ni2+ que favorecen la
disociacion de los enlaces O-H. En este sistema, el paso limitante es la formacion de COOH.
En este trabajo descubrimos que, si el CO y e agua se adsorben en los adatomos de Ni vecinos,
se pueden formar especies de COOH, superando una barrera de energia por debajo de 0.5 eV,
que es aproximadamente 0.2 eV més bga que la de un solo sitio aislado de Ni. Ademas,
mostramos que la ata hidratacién/hidroxilacion del sistema reduce significativamente la
barrera de activacion para la desprotonacion de las especies de carboxilo quimisorbidas y
facilita la evolucién de la reaccion WGS. Los resultados muestran efectos cooperativos entre
sitios unicos de Ni que hacen que la reaccion sea mas eficiente.
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Andlisis de propiedades termoquimicasy estructurales de derivados del
adamantano.

Sebastian Garcia Pineda, Omar Santiago Sosa, Henoc Flores Segura, Elsa Adriana Camarillo Jiménez, Juan Manuel Solano
Altamirano, Julio Manuel Hernandez Pérez.

Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, Facultad de Ciencias Quimicas

Los compuestos derivados del adamantano presentan aplicaciones interesantes en la industria
farmacéutica, sin embargo, no existen datos termoquimicos reportados en la literatura. Con la
idea de conocer mas sobre las propiedades termoquimicas de estos compuestos, estudiamos la
relacion entre la energia de compuestos derivados del adamantano y su estructura. Para €llo
calculamos algunas propiedades termoquimicas en fase gaseosa (entalpias y energias de Gibbs
de formacién y capacidades calorificas) de derivados monosustituidos del adamantano en la
posicion 1 con R = H, -COOH, -CH2COOH, -NH2, -NCO, -NCS, -CH20H, -CH2CH20H, -
NHCOCH3. También estudiamos la posible formacion de interacciones intramoleculares y su
influencia en la energia total del sistema. En & célculo de la energia electronica usamos el
protocolo G4. Las interacciones intramoleculares se estudiaron usando Teoria Cuantica de
Atomos en Moléculas, Orbitales Naturales de Enlace y e indice de Interacciones No-

covalentes.

R
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Estudio conformacional del CNBD dél canal HCN con simulaciones de
dinamica molecular
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L os canales activados por hiperpolarizacion y unién a nucleétidos ciclicos (HCN) son canales
cationicos tetraméricos. Cada subunidad (HCN1-4) tiene seis segmentos transmembranales (S1-
S6) y un segmento citosolico en la region C-terminal formando dominios de unién a
nucledtidos ciclicos (CNBD) [1]. Fisiolégicamente, estos canales contribuyen a la transmision
de impulsos nerviosos y a la actividad marcapasos tanto en neuronas como en cardiomiocitos
[2]. La funcién de los canales HCN esta modulada por la union con su ligante endégeno, €l
adenosin  monofosfato ciclico (CAMP). Sin embargo, estd bien documentado que otro
nucledtido ciclico, el cGMP (guanosin monofosfato ciclico) también es capaz de modificarla
aunque de manera menos eficiente [3]. Para determinar los mecanismos y cambios
conformacionales asociados a la interaccion del CNBD con los nucledtidos ciclicos, se
realizaron estudios de simulaciones de dinamica molecular. Nuestro estudio identifica posibles
diferencias entre lainteraccién del CNBD con cAMPy cGMP. Se estudian tres condiciones del
CNBD de canal HCN1 en ambiente fisiolégico: i) CNBD (apo), CNBD/CAMP vy
CNBD/cGMP. Los resultados sugieren diferencias conformacionales significativas en varias
regiones del CNBD que dependen de la presencia del ligante (aunque no de la naturaleza del
mismo). Este estudio contribuye a entender la funcion de los candes HCN cuando son
modulados por sus ligantes naturales que se encuentran en el citosol.
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Simulacion molecular multiescala de moléculas or ganicas con aplicacion
fotovoltaica

Humberto Tadeo Flores Trujillo, Andrés Felipe Marmolejo Valencia, Carlos Amador Bedolla, Laura Dominguez Duefias

Departamento de Fisicoquimica, Facultad de Quimica, UNAM

Las celdas solares organicas pertenecen a la tercera generacion de dispositivos desarrollados
parala conversion de energia solar a eléctrica. Estos dispositivos ofrecen una serie de ventegjas
frente a las tradicionales, aunque carecen ain de una eficiencia equiparable a estas. Esta
eficiencia depende de la morfologia de la heterojunta, que es la interfase entre las fases de
moléculas donadoras y aceptoras que componen la fase activa de la celda[1]. En consecuencia,
resulta de suma importancia estudiar los pardmetros fisicoquimicos que influyen en esta
morfologia, ya que por métodos espectroscopicos ha sido dificil su caracterizacion. En este
trabgjo utilizamos herramientas de dindmica molecular clésica para estudiar € proceso de
preparacion de la fase activa mediante la evaporacion de solvente de la mezcla
donador/aceptor. Empleamos como molécula aceptora el PCBM y como molécula donadora un
conjunto de moléculas heterociclicas arométicas generadas por métodos computacionales. Para
desarrollar nuestras simulaciones se adaptd y empled un modelo de grano grueso [2], y se
analizaron diferentes pardmetros que influyen en la formacion de ésta heterojunta, como: tipo
de molécula donadora, sustitucion alifaticay rapidéz de evaporacion.
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Estudio tedrico de moléculas inhibidor as de benzimidazol y piridina sobre un
cluster deFe

Jorge Luis Reyes Corrales, Jestis Adrian Baldenebro Lopez, Rody Abraham Soto Rojo, Daniel Glossman Miknit
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Una de las principales pérdidas millonarias en las industrias (principalmente petroleras), se
debe a la corrosion de los materiales, tales como tuberias, accesorios, equipos 'y cualquier otro
material metdlico que se encuentre en contacto con un medio agresivo. Los inhibidores basados
en heteroatomos de nitrogeno han mostrado ser uno de los productos quimicos eficaces en la
inhibicion de la corrosién de metales. El presente trabajo consiste en un modelo tedrico a
través de lateoria de funcionales de la densidad usando €l nivel de cdlculo PB0/6-311G(d) para
los &omos de C, H, O, Ny Sy e pseudopotencial LANL2DZ para los d&omos de Fe a
moléculas inhibidoras de corrosion derivadas de benzimidazol y piridina. se plantearon
distintas posiciones (paralela y horizontal) de las estructuras seleccionadas sobre distintos
clisteres de Fe de 3x5x5, 2x5x5 y 2x4x5 en € plano (111). Diversas propuestas fueron
planteadas hasta obtener las geometrias de minima energia y sus orbitales moleculares de
frontera HOMO y LUMO para observar el comportamiento de anclaje sobre €l cllster de Fe.
El objetivo de este estudio es determinar el modo de adsorcién de las moléculas y su
transferencia de carga sobre €l clUster de Fe.
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Estudio computacional del efecto delos grupos protectores en la sintesisde C-
glicosidos.

José | saac Bautista Blanco, Fernando Cortés Guzman

Instituto de Quimica, UNAM

Se readiz6 un estudio enfocado en los lactoles derivados de la D-fucosa con ter-
butildimetilsililo (TBDMS) y bencilo (Bn), como grupos protectores. Se encuentra reportado
en la literatura, que experimentalmente dichos grupos protectores conllevan a rendimientos de
C-glicosidos estéricamente opuestos, siguiendo la metodologia de reaccion propuesta por
Kishi. Donde la estereoselectividad es usualmente explicada por e modelo de Woerpel, que
postula que €l i6én oxocarbenio formado en & estado de transicion de la reaccion define la
estereoquimica del producto, y a su vez la conformacion de dicho ion depende de factores
estereoelectronicos causados por los grupos protectores. Para estudiar estos efectos se
realizaron dinamicas moleculares semicuanticas tipo BOMD implementadas en el programa de
ciculo CP2k, las cuales permiten simular el comportamiento de los lactoles a través del
tiempo.
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Multipolo eéctrico cuantizado topoldgico sobre unared fractal

Marco Antonio Diaz Villarreal 1, Atahualpa S. Kraemer 1, José Eduardo Barrios Vargas 2

1 Facultad de Ciencias, UNAM, México, 2 Departamento de Fisicay Quimica Tedrica, Facultad de Quimica, UNAM, México

Un material que presenta una fase topolgica se caracteriza por tener estados e ectronicos de
borde robustos a impurezas y fluctuaciones térmicas. Usualmente dichos estados se restringen
espacialmente a la frontera del material. Recientemente, Benalcazar et al. extendieron la
clasificacion de las fases topoldgicas donde los estados topologicos pueden restringirse a
bordes de menor dimension [1, 2]. Por gemplo, tipicamente en un cristal topolégico
bidimensional, los estados topoldgicos se alojan a lo largo de los bordes, pero en la nueva
clasificacion los estados topoldgicos pueden ubicarse en las esquinas del material, como
resultado, el material es un aislante multipolo eléctrico cuantizado [3]. Muchos fenbmenos
topol 6gicos pueden entenderse como una cuantizacion inducida por simetria de la fase Berry,
gue describe la polarizacion de carga dentro de la celda unitaria. Esta teoria que relaciona la
topologia y la polarizacion se ha extendido recientemente a momentos multipolares de orden
superior. Actualmente se han logrado observar estos estados en arreglos fononicos, circuitos
eléctricos y cristales fotonicos [4-6]. En este trabgjo, presentamos un modelo de aislante
multipolo eléctrico cuantizado sobre una red fractal (alfombra Sierpinski). Estudiamos la auto-
semegjanza en los multipolos eléctricos la auto-semejanza en e espectro electrénico, y la
caracterizacion de la cantidad topol 6gica asociada a lafase de Berry.
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Docking molecular de derivados de quinolonas en la estructura de
topoisomerasa ll de TBM

Dayan Bernal Miranda, Ma del Refugio Cuevas Flores, Jaime Cardoso Ortiz, Marco Antonio Garcia Revilla

Unidad Académicade Ciencias Quimicas. Universidad Auténoma de Zacatecas (UACQ-UAZ). Zacatecas, México., Marco
Antonio Garcia Revilla. Departamento de Quimica, Universidad de Guangjuato, (UGto) Guanajuato, M éxico.

Segun la Organizacion Mundial de la Salud, la Tuberculosis, sigue siendo la enfermedad
infecciosa més letal del mundo. Segun las estimaciones , hubo 558 000 nuevos casos de
resistencia al farmaco de primera lia, de los cuaes € 82% padecian TB-MDR. Las
fluoroguinolonas son una de las clases mas exitosas de medicamentos contra patégenos
bacterianos, que representan el 24% del mercado de antibiéticos. Los casos particularmente
problematicos de TB, son los gque presentan resistencia a los dos farmacos principales:
rifampicina e isoniacida. La sustitucion en la posicion C-7, generalmente esencia en la
potencia antibacteriana, €l espectro y la seguridad, y se considera el sitio méas adaptable para la
modificacién quimica. Por lo que se propusieron un conjunto de moléculas derivadas de
quinolonas modificadas en esta posicion. El conjunto de moléculas propuestas primero se
optimizé a nivel de teoria de funcionales de la densidad utilizando el funcional PBE y €l
conjunto de base 6-311G. El receptor de toposiomerasa |l se obtuvo de Protein Data Bank,

PDB. Posteriormente se llevd a cabo un acoplamiento molecular con la estructura cristalina
de un complejo de topoisomerasa |l para determinar los modos de formacion farmaco-
receptor, finamente se determind la energia de acoplamiento, en los cuales se obtuvieron
resultados éptimos para su posterior sintesis.
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COMPORTAMIENTO FOTOQUIMICO DE AVOBENZONA-DERIVADOS
CON ESTABILIDAD MEJORADA MEDIANTE TDDFT

Nohemi GarciaMolina, Dra. Nelly Ma. De laPaz Gonzélez Rivas, Dr. Erick Cuevas Y afiez, Dr. Horacio Reyes Pérez

Centro Conjunto de Investigacion en Quimica Sustentable UAEM-UNAM; México, Centro Conjunto de Investigacion en
Quimica Sustentable UAEM-UNAM; México, Centro Conjunto de Investigacién en Quimica Sustentable UAEM-UNAM;
México, Division de Ingenieria Quimica, Tecnol dgico de Estudios Superiores de Jocotitlan; México

La avobenzona es € filtro solar més utilizado a nivel mundial, esto se debe a que es una ?-
dicetona que presenta una adecuada proteccién contra los rayos UV, sin embargo, en afios
recientes se ha dudado sobre su fotoestabilidad. Es asi, como se ha llevado a cabo un estudio
tedrico muy completo acerca del comportamiento fotoquimico de la avobenzona utilizando
modelos de TD-DFT, asi mismo, un andlisis tedrico de los posibles sitios de ruptura de la
avobenzona y la realizacién de la correccién o aproximacion del solvente la cua puede
acercarnos a la parte experimental que es nuestra finalidad. Esta misma metodologia se ha
aplicado a dos series de nuevas moléculas, con el objetivo de tener nuevas propuestas de
compuestos que presenten las mismas propiedades de absorcion, pero una mayor estabilidad
fotoguimica. En base a los resultados se observado que en los derivados propuestos la
contribucién del solvente provoca un desplazamiento de la banda absorcion a nimeros de onda
més atos, asi como un incremento en la intensidad de la sefial. Por otro lado, los orbitales
moleculares juegan un papel muy importante en las propiedades eléctricas y en €l espectro UV-
vis de la avobenzonay sus derivados, mostrando que para €l tautomero ceto, sul ... donde se
realiza la excitacion electronica se produce entre el HOMO-1y e LUMO+1, por lo que se
requiere una mayor energia que en los tautomeros E1 y E2.
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Cargas dinamicas en sistemas enlazados por puentes de hidr égeno
Joel Ireta Moreno

Universidad Auténoma Metropolitana-| ztapal apa

Las cargas dinamicas o cargas de Born son el cambio en el momento dipolar debido a cambio
en la posicién de los &omos de un sistema. En este trabajo se mostrara que las cargas
dindmicas se pueden obtener a partir de la cooperatividad de los puentes de hidrégeno,
asumiendo la condicién de que esta Ultima resulta solo de interacciones dipolares. Las cargas
dindmicas asi calculada se contrastaran con las obtenidas por medio de la teoria de los
funcionales de la densidad perturbativo, y se mostrara que existe una excelente concordancia
entre las dos formas de calcularlas, o cua valida lo asumido, esto es, que la cooperatividad de
los puentes de hidrégeno es de origen electrostético.

2.5 4 Cargas de dindmicas (Z*)
H de (HCN)..donde d es la
20 - la separacion entre los
elementos de la cadena
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Acoplamiento molecular de derivados de cumarinascon MAO-B en €
tratamiento de Parkinson

SabrinaMarin, Maria Eugenia Castro, Norma A. Caballero, José Manuel Pérez-Aguilar, Francisco J. Meléndez

Facultad de Ciencias Bioldgicas. Licenciatura en Biotecnologia. Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, 72570, Puebla,
México., Centro de Quimica, Instituto de Ciencias, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, 72570, Puebla, México,
Lab. de Quimica Tedrica, Facultad de Ciencias Quimicas, Benemérita Universidad Auténoma de Puebla, 72570, Puebla,

México

La enfermedad de Parkinson (EP) es un trastorno neuroldgico que ocurre cuando las células
neuronales no producen suficiente dopaminay ésta disminuye en e sistema nigroestriatal [1].
Algunos farmacos, como la selegilina o la rasagilina, previenen la descomposicion de
dopamina inhibiendo a la enzima monoaminooxidasa B (MAO-B), la cua degrada a la
dopamina en e cerebro [2]. Estos inhibidores hacen que la dopamina se acumule en las
neuronas sobrevivientes y reduzcan los sintomas de la EP. Su desventgja es que son
irreversibles e inespecificos. Se ha optado por usar algunos grupos de moléculas para inhibir
selectivay reversiblemente ala enzima MAO-B, entre ellas se encuentran las cumarinas que se
sugieren como nuevos farmacos por su estructura molecular y propiedades quimicas [3]. En
este trabajo se reaizd un estudio de acoplamiento molecular entre la enzima MAO-B y un
grupo de compuestos cumarinicos con potencial efecto inhibidor usando € programa Sybyl-X
2.0 [4]. Los resultados preliminares indican que los compuestos cumarinicos presenta una
buena afinidad con la enzima con una Kd @ 6.97, incluso mas que los farmacos inhibidores
comunes (selegilinaKd @ 4.98 y rasagilina Kd @ 4.56), los cuales fueron probados y tomados
como referencia. Por lo tanto, se propone nuevas cumarinas con diferentes grupos funcionales
sustituidos en la estructura base, con la finalidad de identificar aquellos grupos que ayuden a
potenciar su actividad inhibitoria.
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Estudio delainteraccion entrederivadosdetriazol y laenzima 17?-HSD1

Rodrigo Said Razo-Hernandez [1], Mario Alberto Leyva-Peralta[2], Cesar Fernando Azael Gdmez-Durén [3], Irving Rubén
Rodriguez-Torres [3], Hiram Hernandez-L 6pez [ 3], Socorro Leyva-Ramos [3]

[1] Laboratorio de Quimioinforméticay Disefio de Farmacos, Centro de Investigacion en Dindmica Celular-IICBA, UAEM,
Estado de Morelos; México., [2] Departamento de Ciencias Quimico-Biolégicas y Agropecuarias, Universidad de Sonora;
México., [3] Facultad de Ciencias Quimicas, Universidad Autonomade San L uis Potosi; México.

En este trabgjo se estudio la interaccion de una serie de triazoles con la enzima 17?-HSD1.
Las caracteristicas estructurales y electronicas de estos triazoles se evaluaron por medio de su
potencial electrostédtico molecular empleando la teoria de funcionales de la densidad. La
interaccién de estos triazoles con la 17?-HSD1 se efectud por medio de docking con diversos
programas. Con esta informacion se obtuvo una ecuacion matemética de la relacion entre la
concentracion media inhibitoria (IC50) y la energia de interaccién de los compuestos.
Finalmente, se proponen varios de los triazoles como inhibidores dela 17?-HSD 1.
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ESTUDIO TEORICO DE LA INTERACCION DE LIQUIDOSIONICOS
CON MODELOSDE LIGNINA

Diana L. Campa-Guevara[1], NohraV. Gallardo Rivas[1], Isidoro Garcia-Cruz [2]

Division de Estudios de Posgrado e Investigacion, Instituto Tecnol 6gico de Cuidad Madero, Ave. 1° de Mayo y Sor Juanal. De
laCruz Col. Los Mangos, Cd. Madero, Tamaulipas, 89440, México. , Gerencia de Transformacion de Biomasa, Instituto
Mexicano del Petroleo, Eje Central Lazar Cardenas Norte 152 Col. San Bartolo Atepehuacan, Del.Gustavo A. Madero, Cuidad
de México, 07730, México.

La biomasa es una aternativa a empleo de combustibles de origen fésil.[1] Sus principales
componentes son la celulosa, la hemicelulosa, y la lignina[2] Debido a la estructura de la
lignina y a sus propiedades quimicas, se pueden obtener productos quimicos de interés. La
naturaleza recalcitrante de la lignina y las dificultades para efectuar la despolimerizacion,
aunada a su baja solubilidad, resulta en procesos de conversion a condiciones extremas de
temperaturay presion.[3] Los liquidos iénicos (LIs), son solventes que presentan ventgjas para
la conversion de lignina a producto de valor agregado debido a su facilidad para disolverla.[4]
En este trabajo, se propone un estudio tedrico con caculos de dindmica molecular clasica y
dindmica molecular cuantica Born-Oppenheimer (DMBO), que permiten entender la
interaccion de biomoléculas y LIs. Se consideran modelos de la lignina que incluyan los
enlaces caracteristicos del biopolimero. Los LIs considerados, son derivados del catién del
anillo imidazolio. Para evaluar € efecto de la longitud del sustituyente alquilico en el anillo
imidazolio, se consideraron cadenas de dos, cuatro y seis carbonos. Para evaluar €l efecto del
anion en las propiedades del L1, 1os cationes serdn combinados con los aniones [OAc], [Cl-] vy
[BF4-], cuyo uso se ha reportado en el pretratamiento industrial de lignina. Los resultados
tedricos muestran que €l tamafio de la cadena alquilica y e anion, tiene un efecto en la
disolucion delalignina
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Correlacion de Constantes de Formacion con Descriptores Atdmicos de
Compuestosde Cu(l1)

Ricardo Almada Monter, Fernando Cortés Guzman

Instituto de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México

El valor experimental que se utiliza para describir los aspectos termodinamicos de las
interacciones metal-ligante en un compuesto de coordinacion, es la constante de formacion del
compuesto (beta) (Casasnovas, 2013). Estas constantes representan equilibrios entre un metal y
un nimero determinado de ligantes y son determinados experimentalmente en una disolucion
acuosa a una determinada fuerza I6nica(Vukovic, 2015). En este proyecto se calcularon las
constantes de formacion de compuestos de coordinacién de cobre (I1) a partir de cllculos de
optimizacion y frecuencias, tomando en cuenta distintas configuraciones, y de sus respectivos
ligantes a un nivel de teoria de M06-2X y una base de 6-311++g(d,p) con un modelo de
disolvente implicito "PCM" y utilizando el paguete de programas de Gaussianl6
Recientemente en €l grupo de investigacion se ha propuesto un descriptor de compuestos de
coordinacion, basado en el Laplaciano de la densidad electrénica, que aproxima la dureza de
un &tomo en una molécula. Este se basa en la diferencia de valores de la funcion laplacina en
los puntos criticos de concentracion y de dilucion sobre la poblacion electronica del é&omo
central de cobre(Cortés-Guzman & Ramirez-Palma, 2019). Se busca relacionar este descriptor
con las constantes de equilibrio.
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Evolucion temporal del enredamiento cuantico en modelos de interaccion
radiacion-materia

Alegjandra del Rio Lima, Octavio Castafios Garza

Instituto de Ciencias Nucleares, UNAM

La informacion es almacenada, transmitida y procesada a través de procesos fisicos. En los
altimos afnos se ha implementado la fisica cuantica para su procesamiento. Esto ha creado areas
de investigacion conocidas como teoria de la informacion cuantica y computacion cuantica.
Dos recursos importantes para éstas son e enredamiento y los sistemas cuanticos de dos
niveles [lamados qubits. Diferentes aproximaciones para la construccion de qubits, una de ellas
es mediante &omos atrapados en una cavidad Optica en interaccibn con un campo
electromagnético, de forma que se pueda tener un control sobre la poblacion electrénica del
domo. Asi, un qubit funciona como una memoria en donde se amacena la informacion.
Debido a que los estados cuanticos no pueden ser copiados, esta informacion sdlo puede ser
transmitida a través del enredamiento entre la memoria cuantica (qubit) y €l cana de
comunicacion que puede ser un campo electromagnético. En este trabajo se consideran
diferentes modelos para la interaccion radiacion-materia y se presenta la evolucion temporal
del enredamiento entre ellos. Para todos los casos se calculan las probabilidades de ocupacion
del &omo y las correlaciones campo-materia del sistema mediante el cdlculo de la entropia
lineal. También se muestra el comportamiento de la luz en el espacio fase mediante |la
determinacién de las funciones de Wigner y Husimi.
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Particion de la energia de formacién de enlaces de hidr 6geno asistidos por carga
Gerardo Daniel Centeno Plaza, Tomés Rocha Rinza

IQ-UNAM

Los enlaces de hidrégeno se pueden clasificar en distintas categorias. En moléculas con
regiones parciamente cargadas, se favorece la formacion de enlaces de hidrégeno asistidos por
carga (CAHB por sus siglas en inglés). [1] La teoria cuantica de aomos en moléculas (QTAIM
por sus siglas en inglés) propuesta por Bader ha permitido comprender mejor las propiedades
de los cumulos moleculares. [2] Por otro lado, la Teoria de Funcionaes de la Densidad (DFT)
mediante e método de Kohn-Sham, ha permitido reducir el costo computacional de célculos de
estructura electrénicay asi, la descripcion de sistemas quimicos. [3] Por medio de calculos de
topologia de la densidad, se obtienen descriptores topolégicos aplicando la teoria QTAIM,
tales como la carga atdbmicay € indice de deslocalizacion electronica, los cuales se utilizaran
para verificar la presencia de enlaces tipo CAHB. La particién de la energia electronica de
atomos cuanticos interactuantes permitira conocer la naturaleza de las interacciones y dividir la
energia de interaccién asociada a los cumulos moleculares que se han elegido como sistemas
de estudio (Figura 1). Haciendo uso de la teoria de funcionales de la densidad se realizaron
cllculos de optimizacion de estructura electrénica con Gaussian09 empleando e funcional
MO06-2X, la base 6-311++G(2d,2p) y e método de disolvente (acuoso) SMD. Mediante la
teoria de &omos en moléculas el estudio topoldgico de los sistemas se ha llevado a cabo
empleando AIMAII.
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I mpacto de los efectos electr 6nicos en la diferenciacion de isbmeros dela
Sertralina

Joanatan-Michael Bautista Renedo, Nelly Gonzélez Rivas, Jorge Garza Olguin, Rubicelia Vargas Fosada, Horacio Reyes
Pérez, Erick Cuevas Y afiez

Universidad Auténomadel Estado de México, Universidad Auténoma Metropolitana, Tecnolégico de Jocotitlan

La sertralina, SRT, es un inhibidor de la serotonina con importantes efectos antidepresivos.
[1] Larelevancia de este compuesto es evidenciada por su uso en laindustria farmacéutica para
el tratamiento de desordenes obsesivo-compulsivos. [2] Desde un punto de vista quimico, la
SRT posee dos centros quirales, por tanto, cuatro esteroisdmeros. Curiosamente solo €l
iIsOmero cis-(1S,4S) exhibe las cualidades deseadas. Por tal motivo la pureza enantiomérica es
uno de los principales factores a considerar. [3] Entre los métodos de purificacion més
utilizados se encuentra el uso de ciclodextrinas, CD, cuya forma conica permite la formacion
de compl g os que hacen posible la diferenciacion. [4,5] Con € fin de explorar |as interacciones
entre los esteroisomeros de la SRT y derivados de la CD, se anaiz6 la Superficie de Energia
Potencial mediante mecanica molecular clasica, cuyos resultados se sometieron a un proceso
de seleccion, obteniendo poco més de doscientas estructuras. Todas estas fueron optimizadas
usando e método PBEO0/6-31G(d,p) Yy caracterizadas energética, geométrica y
topol 6gicamente. Los resultados obtenidos muestran mejores energias de asociacion respecto a
técnicas de muestreo manual e incluso de recosido simulado; asi como la participacion de
interacciones débilesy el momento dipolar en el proceso de diferenciacion.
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Estudio DFT de compuestos Zn(I1)-PIR; estabilidad y propiedades
termodinamicas

KarlaL. Morales Cer6n, Esther Agacino Valdés, Sandy M. Pacheco Ortin, Rodolfo Gomez Balderas

Centro de Investigaciones Tedricas, Dpto. de Ciencias Quimicas y Laboratorio de Fisicoquimica Analitica, Facultad de
Estudios Superiores Cualtitlan-UNAM, Cuautitlan 1zcalli 54714, Edo. México, MEXICO.

El Piroxicam (PIR) aunque es un farmaco antinflamatorio no esteroidal usado en enfermedades
reumatoides y de osteo-artritis, presenta importantes efectos secundarios. Actualmente se
estudia como reducir estos efectos y uno de ellos es la de administrar este farmaco en forma de
un complejo con € Zn [1] habiéndose demostrado su efectividad. En un trabgjo previo se
encontro que la conformacion mas estable del farmaco como complegjo Zn(I1)- PIR es laforma
endlica (EZZ). En este trabgjo se realizaron calculos en fase gas y con efecto de solvente
(agua) de las posibles geometrias del complejo en su forma cuadrada plana, tetraédrica,
bipiramide trigonal y octagdrica que son las mas frecuencte en los complejos de Zn. Para la
geometria mas estable, las propiedades termodinamicas, incluyendo la constante de estabilidad
son reportadas. Los célculos se realizaron aplicando la TFD implementada en el GaussianQ9,
utilizando la combinacion Rev-TPSS y 6-311+G(d,p); éste funcional ya fue validado en un
trabajo previo [2]. Las estructuras modeladas fueron optimizadas totalmente con los
correspondientes cacul os de frecuencia.
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Melatonina y sus metabolitos como agentes quimicos capaces dereparar €l
ADN oxidado.

Adriana Pérez-Gonzélez, Romina Castafieda-Arriaga, Annia Galano, Juan Rall Alvarez-Idaboy, Russel J. Reiter

CONACYT - Universidad Autébnoma Metropolitana - |ztapalapa. San Rafael Atlixco 186, Col. Vicentina. 1 ztapalapa. C. P.
09340. México City, México., Departamento de Quimica. Universidad Auténoma Metropolitana-|ztapalapa. San Rafael
Atlixco 186, Col. Vicentina. |ztapalapa. C. P. 09340. México City, México., Facultad de Quimica, Departamento de Fisicay
Quimica Teodrica, Universidad Nacional Auténoma de México, C.P. 04510 México City, México., Department of Cellular and
Structural Biology, UT Health Science Center, San Antonio, Texas, TX 78229, USA.

Se explor6 la capacidad de la melatonina y varios de sus metabolitos para reparar el ADN
oxidado.Se encontré que todas las moléculas investigadas son capaces de reparar cationes
radicalescentrados en guanina por transferencia de electrones a velocidades muy altas.
También soncapaces de reparar radicales centrados en carbono en 2'-desoxiguanosina (2dG)
por transferenciade &omos de hidrogeno. Aunque este Ultimo se identificO como un proceso
bastante lento, conconstantes de velocidad que van desde 1.75a532 x 102 M ?1s?1.
También se predice que losmetabolitos 6-hidroxymelatonina (60HM) y 4-hidroxymelatonina
(40HM) reparan los aductos deOH en el anillo de imidazol. Las constantes de velocidad
correspondientes para reparar |os aductosde 8-OH-G son del orden de 104 M -1 s -1y estén
asistidos por una molécula de agua. Con estosresultados se sugiere que la melatonina 'y sus
metabolitos pueden prevenir e dafio en el ADN atraves de diferentes rutas quimicas.
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Structural transition and magnetic propertiesof Nim Cun (m+n ? 6)
clusters. aDFT an

H. Rojas-Chéavez, J. Ortiz Arreola, H. Cruz-Martinez, G. Carbajal Franco, D. |. Medina

Tecnolégico Nacional de México, Instituto Tecnoldgico de Tldhuac 11, Camino Real 625, Cal. Jardines del Llano, San Juan
Ixtayopan. Alcaldia Tldhuac, CDM X 13508, México, Tecnol6gico Naciona de México, Instituto Tecnoldgico de Toluca,
Division de Estudios de Postgrado e Investigacion, México., Tecnologico de Monterrey, School of Engineering and Sciences,
Atizapan de Zaragoza, Estado de México, C.P. 2926, México

This work reports the theoretical study of the structural, energetic, and magnetic properties of
bimetallic clusters of Ni m Cu n (m + n ? 6). Moreover, the reactivity of the clusters using
molecular oxygen was investigated. All calculations were developed using the density
functional theory with the generalized gradient approximation. It was found that the magnetic
properties of bimetallic clusters tended to decrease as the number of Cu atoms increases in the
clusters. It was also demonstrated that spin density is mostly found on Ni atoms. Worth noting
that via the mixing energy, the formation of bimetallic systems was favored. Finadly, it was
found that both the energy and adsorption site of molecular oxygen was greatly influenced by
the shape and composition of bimetallic clusters.
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Transferencia de carga y adsorcion de hidrogeno en nano superficiesde
paladio soportado

C. Quintanar, R. Caballero, M. Ugade, M. Ramos,, E. Chavira, H. Cruz-Manjarrez, F. Espinoza

1 Universidad Nacional Auténoma de México, Departamento de Fisica, Facultad de Ciencias, México, 04510 México, 2
Universidad Nacional Auténoma de México, Instituto de Investigacion de Materiales, México, 04510 México, 3 Universidad
Naciona Auténoma de México, Instituto de Fisica, México, México , 4 Banco de México, Evaluacion de Insumos, Calzada
Legaria 691, Irrigacion, México, 11500, México , 5 Centro de Investigacion en Materiales Avanzados, Fisicade Materiales,
Chihuahua, Chihuahua, 31136 México

En el area de lanano catdlisis, las muestras aideales, son superficies de mono cristales con una
alta pureza y pocos defectosl. Estas superficies han sido usadas para redizar y modelar
reacciones cataliticasl con buena correlacion entre las muestras modelo y las obtenidas
industrialmente2. Pero, los catalizadores en la industria tienen poros y area de superficie
grande. La meta es analizar tedricamente muestras bimetdlicas que contengan defectos, poros,
area superficial grande y la influencia del soporte. Se prepararon nano cristales de paladio Sol-
Gel y nano superficies de plata por e método de “sputtering”. Las muestras se caracterizaron
con microscopia electronica de ata resolucion (HRTEM) y “energy dispersive x-ray
spectroscopy (EDX)". De las micrografias HRTEM con el software ImageJNIH se obtuvieron
las coordenadas XY de los atomos en las muestras de Pd y Ag. Se construyeron |os modelos de
las superficies de Pd y de Ag. La superficie tedrica de Pd se coloco sobre la superficie de Ag y
degjando las coordenadas Z de los atomos de Ag fijas se optimiz6 la geometria. Teniendo la
geometria de sistema Pd/Ag optimizada, se hicieron los andlisis de poblacion carga: Bader,
NBO, NPA, Mulliken, Léwdin, Becke, Voronoi y diferencias de densidades de carga. Todos
los resultados indicaron que Ag transfiere carga a Pd. Los resultados de los estudios de
adsorcion de H2 indicaron que las energias de adsorcion del sistema Pd/Ag sobre la superficie
de Pd eran mayores que sobre Ag.
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Classification models of pesticides by Mode Of Action

Gabriela Gomez-Jimenez, Adriana Osnaya-Hernandez, Bruno Hernandez-Alvarado, José G. Rosas, Abraham Madariaga-
Mazon, Karina Martinez-Mayorga,

Instituto de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México. Circuito Exterior S/N Ciudad Universitaria, Coyoacan CP
05410 Ciudad de México, México

La base de datos de Pesticidas (PPDB) contiene 2289 compuestos, clasificados por tipo de
pesticidas y modo de accién (MOA). La base de datos T.E.S.T. (v. 4.2.1) contiene 7413
pesticidas. Usando la informacién contenida en la base de datos PPDB,desarrollamos modelos
de clasificacion basados en MOA, con € objetvo de clasificar compuestos contenidos en
T.E.S.T. y otras bases de datos. Adicionalmente, modelos predictivios que usan estos datos se
encuentran en desarrollo. Clasificaciones por modos de accion (MOA) pueden generar
modelos locales con mayor presicion. En este estudio, presentamos un modelo de clasificacion
por MOA de pesticidas. La Pesticides Property DataBase (PPDB) fue utilizada como
referencia. Model os de clasificacion de los pesticidas en PPDB fueron desarrollados a través de
los MOAs més comunmente utilizados. Tras e muestreo de clases, € agoritmo de random
forestfue usado para la clasificacion, y la validacion externa se realizd6 con un minimo de
Kappaigua a0.67.
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Acoplamiento Molecular entre derivadosde Triazolesy la proteina STAT3
Juan Carlos Dévila-Becerril, Gustavo M ondragon-Sol 6rzano, Joaquin Barroso-Flores

Universidad de Ixtlahuaca CUI, Centro Conjunto de Investigacion en Quimica Sustentable UAEM-UNAM.

El cancer es una de las enfermedades que causa a afio 8.8 millones de defunciones, siendo una
de las més letales en el mundo (1). Se ha encontrado que el cancer se desarrolla bajo distintos
mecanismos, por gemplo, los procesos proteinicos involucrados en e metabolismo celular,
como la Tirosina Quinasa (RTK) y e Transductor de Sefia y Activador de la Transcripcion
(STAT) (2). Al combatir esta enfermedad con terapias convencionales como quimioterapia,
radioterapia, las células cancerigenas son susceptibles a generar resistencia (3-5). Una
alternativa para la resistencia celular es con tratamiento complementario, cuya funcion de este
es reprimir los ciclos bioldgicos que desactivan la apoptosis. Los derivados de 1,2,3-triazoles
presentan actividad sobre células cancerosas (6). En el presente trabajo, se estudio lainhibicion
de la proteina STAT3 con derivados de 1,2,3-triazoles con un sustituyente ?-salicilato. En
primera estancia 14 derivados de 1,2,3-triazoles fueron optimizados usando DFT en €l nivel de
teoria 7B97X-D/6-311+G(d,p). Las geometrias optimizadas se usaron como punto de partida
para € acoplamiento molecular con los archivos PDB de la proteina STAT3 (1BHH para €l
dominio SH2, 4ZIA para el dominio N-Terminal y 1BG1 para €l dominio DBD). Los célculos
DFT se redlizaron en Gaussian09 y &l Acoplamiento molecular en MGLTools 1.5.6, resultando
en un andlisis de los modos de union ligando- proteina més efectivos.
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EXPLORACION DEL ESPACIO FUNCIONAL DE UN FX GGA USANDO
APRENDIZAJE DE MAQUINA

Jorge L. Rosas-Trigueros, Alberto Vela

Departamento de Quimica, Centro de Investigacion y de Estudios Avanzados, Unidad Zacatenco; Mexico Laboratorio
Transdisciplinario de Investigacion en Sistemas Evolutivos, SEPI de la ESCOM-Instituto Politécnico Nacional; México.

Simulaciones de sistemas quimicos usando métodos ab initio producen resultados de notable
precision que ayudan a explicar y complementar resultados experimentales. Un método
ampliamente utilizado para estudiar la estructura electronica de moléculas, cumulos,
superficies y solidos es la formulacion de Kohn-Sham en la Teoria de Funcionales de la
Densidad. La aproximacion de gradiente generalizado (GGA por sus siglas en inglés) ofrece un
compromiso atractivo entre precision y costo computacional. En este esquema, el funcional de
la energia de intercambio y correlacion suele expresarse en términos de una funcién de
amplificacion Fy (s), donde s es el gradiente adimensional. Las propuestas para Fy, méas usadas
son las que ofrecen mas ventgjas en desempefio computacional, pero adolecen en la precision
de algunos célculos como por gjemplo el calor de formacion [1]. La Programacion Genética es
una herramienta del Aprendizaje de Maguina que parte de un conjunto de funciones y genera
nuevas funciones mediante la combinacion de porciones aleatorias de funciones seleccionadas
o aterando una parte de una funcién seleccionada. La comparacion y seleccion de las mejores
funciones tiende a producir mejores funciones conforme este proceso itera [2]. El presente
trabajo reporta los resultados de usar programacion genética para explorar €l espacio funcional
de Fy para un funcional GGA. Las pruebas fueron reaizadas en una version modificada de
deMon2k [3].
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PCA devariantes de Neuraminidasa en presencia de ligandos

Rosaura Palma-Orozco, Jorge L. Rosas-Trigueros

Laboratorio Transdisciplinario de Investigacion en Sistemas Evolutivos de la Escuela Superior de Computo del Instituto
Politécnico Nacional; México.

La preocupante tasa de contagio y mortalidad de algunas formas de influenza han motivado €l
desarrollo de herramientas de diagndstico y eliminacion del virus involucrado, incluyendo
farmacos antivirales y vacunas [1]. Una complicacion en el combate a este padecimiento
proviene de la capacidad del virus para presentar variantes en su genoma gue consiguen
superar los diagnosticos y farmacos disponibles [2]. Este proyecto pretende realizar un andlisis
de los componentes principales (PCA) de variantes de la Neuraminidasa del virus de la
influenza, poniendo especial interés en las mutaciones que han mostrado resistencia a farmacos
antivirales y notando los cambios que ocurren en presencia de ligandos [3]. La caracterizacion
y posterior sistematizacion del espacio de componentes principales de la Neuraminidasa puede
ser de utilidad en e desarrollo de farmacos para virus de la influenza que se presenten en el
futuro. Se realizaron simulaciones de Dinamica Molecular de Neuraminidasas 1y 9 (N1, PDB
3B7E, N9, PDB 6HCX) en presencia y ausencia del inhibidor de Neuraminidasa oseltamivir
carboxilato. Se utiliz6 Gromacs con €l campo de fuerzas Amber99sb-ILDN y solvente
implicito GBSA a300K por 1 ns.
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FePt nanocluster s and Graphene/lridium nano-structured surface, first
principle study

J. Gutiérrez-Valdés, L. E. Diaz-Sanchez

Facultad de Ciencias, Universidad Auténoma del Estado de México, Instituto Literario 100, 50000 Toluca México, México

The FePt aloy, when chemically ordered in the L1, phase, is among the magnetic materials
displaying the highest magnetic anisotropy constant (K around 7 MJm3). Therefore, it is a
perfect candidate for ultra-high density magnetic storage applications, provided nanoclusters
can be prepared in such a high anisotropy phase [1-3]. Exist a lot of experiments of FePt
nanoclusters, specifically in the Lyon group, France, they have recently grown in a size
selected way 2 nm to 4 nm FePt nanoclusters [4,5]. For these reasons, in order to clarify the
experiments and give a theoretical evidence of the physical properties of these nanclusters, we
have performed a first-principles theoretical study of the structure of monodomain L1, FePt
nanoclusters. The nanocluster geometry is a perfect truncated octahedron and we varied the
number of the atoms 38, 201 or 586 atoms. For these tree different sizes in this work we
calculated the ground state structure, collinear magnetic properties and non-collinear magnetic
properties.
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DLPNO-CCSD(T). Lanueva alternativa al golden standard en Estructura
Electronica Molecula

Aldo de Jestis Mortera-Carbonell, Luis Antonio Soriano-Agueda, Alberto Vela-Amieva

Facultad de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México, Cto. Exterior S/N, Ciudad Universitaria., 04510 Ciudad de
México, México., Departamento de Quimica, Centro de Investigacion y de Estudios Avanzados, Av. Instituto Politécnico
Nacional 2508, 07360 Ciudad de México, México.

En este trabajo se estudio la eficiencia computacional de la nueva variante “Domain-based
Local Pair Natural Orbitals’ CCSD(T), una aternativa al método CCSD(T) en incluir la
correlacion electronica dinamica utilizando menor cantidad de recursos computacionales. En
este estudio tedrico se determind que € tamafio del sistemay la base auxiliar que emplea €l
algoritmo de célculo en DLPNO-CCSD(T) juega un rol importante en su eficiencia. El
tratamiento local de la correlacion electronica en éste método fue capaz de recuperar mas del
98% de la energia de correlacion para los sistemas estudiados, ademas que la cantidad de
recursos computacionales fue mucho menor a comparacion de CCSD(T). Por lo tanto, esta
aternativa a “Golden Standard” puede ser empleada para obtener una buena calidad de la
funcion de onda en sistemas moleculares grandes, con menos demanda de gastos
computacionales.
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