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Resumen 
En este proyecto se aplicará la Teoría de la Funcional de 
Densidad electrónica (DFT) para la simulación, cálculo y 
determinación, mediante dinámicas moleculares (MD) 
realizadas con supercómputo, de moléculas que puedan ser 
incrustadas en la superficie de una nanocápsula de carbono, 
con contenido radioactivo de yoduro de potasio (KI)  que 
tengan afinidad con tejidos humanos específicos,  en 
particular con las células neoplásicas,  a los cuales se les 
pueda dar tratamiento contra el cáncer logrando la 
medicación localizada en la escala celular. 
Introducción   
El cáncer, como se sabe, es una de las enfermedades más 
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 cáncer con la alteración de sólo 
algunos grupos celulares resulta muy difícil combatir las 
neoplasias debido a que las células enfermas se encuentran 
en contacto con células sanas. El lograr que un 
medicamento o terapia de radiación discrimine entre las 
células enfermas y las células sanas es el reto por resolver 
hoy en día. 
Debido al carácter 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 nanotecnologías 
para abordar el problema médico. La caracterización de los 
medicamentos usados en la actualidad a nivel nanoscópico 
o molecular puede permitir el que se puedan integrar como 
nuevos vehículos para el suministro intravenoso de manera 
tal que se logre la medicación localizada. Hoy en día, ya se 
nano encapsulan medicamentos para suministro intravenoso 
pero aun no se les puede dirigir correctamente y con la 
precisión necesaria para que se apliquen de manera 
específica y localizada en el interior del cuerpo.  
Procedimiento de Investigación 
Es necesario investigar la posibilidad de usar diferentes 
átomos (puntos cuánticos) y moléculas, y en particular 
aquellas con gran afinidad por la glucosa, como 
reconocedores moleculares incrustados en las nanocápsulas. 
Para ello, proponemos abordar el problema del 
reconocimiento de tejidos neoplásicos usando simulaciones 

computacionales para aplicar la Teoría de la Funcional de 
Densidad en él cálculo de las interacciones entre las 
nanocápsulas de carbono, con contenido de yoduro de 
potasio, y algunas moléculas que puedan ser utilizadas 
como reconocedores moleculares específicos.  
Resultados    
La determinación de algunas moléculas que al incrustarse 
en la superficie de las nanocápsulas de carbono puedan ser 
utilizadas como reconocedores de células neoplásicas para 
llevar a cabo una medicación localizada a nivel celular es el 
principal resultado que se espera de esta investigación. Las 
simulaciones y dinámicas moleculares realizadas con el 
poder del supercómputo en paralelo, pueden permitir, 
mediante la aplicación de la química cuántica molecular y 
el uso de la Teoría de Funcional de Densidad, el estudio, 
análisis y caracterización de los sistemas moleculares, 
permitiendo la exploración de la interacción molecular 
mediante la aplicación de nuevas metodologías y con 
menores costos que el trabajo de laboratorio experimental.  
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