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Resumen

En este proyecto se aplicara la Teoria de la Funcional de
Densidad electronica (DFT) para la simulacion, calculo y
determinacién, mediante dindmicas moleculares (MD)
realizadas con supercdmputo, de moléculas que puedan ser
incrustadas en la superficie de una nanocépsula de carbono,
con contenido radioactivo de yoduro de potasio (KI) que
tengan afinidad con tejidos humanos especificos, en
particular con las células neoplasicas, a los cuales se les
pueda dar tratamiento contra el cancer logrando la
medicacion localizada en la escala celular.

Introduccion

El cancer, como se sabe, es una de las enfermedades mas
terribles que enfrenta la humanidad, sus causas son tan
variadas como amplio el espectro de personas que pueden
desarrollar esta enfermedad. En la actualidad existen
muchos métodos para tratar esta enfermedad en sus
diferentes manifestaciones en el interior del cuerpo
humano. Sin embargo, debido a que en los diversos tejidos
celulares, se presenta el cancer con la alteracion de solo
algunos grupos celulares resulta muy dificil combatir las
neoplasias debido a que las células enfermas se encuentran
en contacto con células sanas. El lograr que un
medicamento o terapia de radiacién discrimine entre las
células enfermas y las células sanas es el reto por resolver
hoy en dia.

Debido al caracter celular de esta enfermedad, se hace
necesario el poder medicar los tejidos enfermos en esa
escala, a nivel celular y de manera localizada. Por ese
motivo resulta conveniente el uso de las nanotecnologias
para abordar el problema médico. La caracterizacién de los
medicamentos usados en la actualidad a nivel nanoscopico
0 molecular puede permitir el que se puedan integrar como
nuevos vehiculos para el suministro intravenoso de manera
tal que se logre la medicacidn localizada. Hoy en dia, ya se
nano encapsulan medicamentos para suministro intravenoso
pero aun no se les puede dirigir correctamente y con la
precision necesaria para que se apliguen de manera
especifica y localizada en el interior del cuerpo.
Procedimiento de Investigacion

Es necesario investigar la posibilidad de usar diferentes
atomos (puntos cuanticos) y moléculas, y en particular
aquellas con gran afinidad por la glucosa, como
reconocedores moleculares incrustados en las nanocapsulas.
Para ello, proponemos abordar el problema del
reconocimiento de tejidos neoplésicos usando simulaciones

computacionales para aplicar la Teoria de la Funcional de
Densidad en él calculo de las interacciones entre las
nanocapsulas de carbono, con contenido de yoduro de
potasio, y algunas moléculas que puedan ser utilizadas
como reconocedores moleculares especificos.
Resultados
La determinacion de algunas moléculas que al incrustarse
en la superficie de las nanocapsulas de carbono puedan ser
utilizadas como reconocedores de células neoplasicas para
llevar a cabo una medicacién localizada a nivel celular es el
principal resultado que se espera de esta investigacion. Las
simulaciones y dinamicas moleculares realizadas con el
poder del supercomputo en paralelo, pueden permitir,
mediante la aplicacién de la quimica cuantica molecular y
el uso de la Teoria de Funcional de Densidad, el estudio,
andlisis y caracterizacion de los sistemas moleculares,
permitiendo la exploracién de la interaccion molecular
mediante la aplicacién de nuevas metodologias y con
menores costos que el trabajo de laboratorio experimental.

Agradecimientos

Agradecemos a la SIP del IPN,por el apoyo a través del

proyecto 20100557 al Consejo Nacional de Ciencia y

Tecnologia (Conacyt), al Instituto de Fisica (IFUNAM) y a

la Direccion de Servicios de Computo Académico

(DGSCA-UNAM) por su apoyo para la préxima realizacion

de esta investigacion.

Referencias

[1] NATURE MATERIALS, Volume: 9, Pages: 485-490 Year
published: (2010) DOI: doi:10.1038/nmat2766 Received 02
October 2009 Accepted 08 April 2010 Published online 16
May 2010.

[2] Kostas Kostarelos THE LONG AND SHORT OF
CARBON NANOTUBE TOXICITY. Nature Biotechnology
26, 774 - 776 (2008) doi:10.1038/nbt0708-774.

[3] Patrick Quillin. “EL CANCER SE ALIMENTA DE
AZUCAR”. “WVENCER EL CANCER MEDIANTE LA
NUTRICION”. Centro de Tratamiento del Céncer en
América, Tulsa, Okla. Nutrition Times Press, 1998.

[4] Dominik Marx and Jurg Hutter. AB INITIO MOLECULAR
DYNAMICS: THEORY AND IMPLEMENTATION. John
von Neumann Institute for Computing, NIC Series, Vol. 3,
ISBN 3-00-005834-6, pp. 329-477. Zurich (2000).

[5] Paolo Giannozzi. NOTES ON PSEUDOPOTENTIAL
GENERATION. Scuola Normale Superiore di Pisa. (2007).

[6] Alejandro Valderrama. INTERACCION DE COBRE,
FOSFORO Y OZONO CON LA SECCION DE
FULERENO Cgg.20 EN UN SUSTRATO DE SILICIO. Tesis
de Maestria en Ciencias (Fisica), IFUNAM, 2009.

ISBN: 978-607-414-214-3

43

DTA-SD1-04






