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RESUMEN 

El presente trabajo muestra el estudio realizado por medio de la química cuántica del 

comportamiento de las moléculas de Lx (látex) interactúan con las moléculas de Rl (Retinol) y Qn 

(Quitosano).  

Se investigo acerca de los tres compuestos antes mencionados, su importancia y propiedades 

químicas, así como una breve explicación de la teórica química cuántica y su importancia para 

desarrollar esta investigación.  

 

Este trabajo se enfocado en la creación de nuevos biomateriales para uso médico en pacientes que 

requieran pronta cicatrización de heridas ya sea por enfermedad o por accidente del día.  

Para su desarrollo se realizaron simulaciones en el programa Hyperchem para determinar de forma 

teórica si era posible la formación de una mezcla solida homogénea, con el fin de utilizarla como 

biomaterial de uso compatible con tejido epitelial, y que tan bien funcionaba con los AA 

(Aminoácidos) que propiciaban la regeneración del tejido epitelial.  

 

Se comprobó por medio del software que los compuestos que se usaron para estudiar las moléculas 

de los que se componía el biomaterial deseado, lograron una solubilidad estable. Con las pruebas 

de laboratorio se afirmó lo expuesto con el programa Hyperchem, es decir, la formación de un 

compuesto estable y solido similar a un parche de uso biomédico.  
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Capítulo 1  

Introducción 

Se define a la química como la ciencia que estudia la materia y sus transformaciones, así como la 

interacción con el medio que la rodea. Es una rama de la ciencia que puede ser multidisciplinaria 

y con la que es compatible cualquier ingeniería.  La química cuántica ayuda a estudiar el 

comportamiento de átomos y moléculas, en cuanto a sus propiedades ópticas, eléctricas, 

mecánicas, magnéticas y químicas.  

Para el estudio cuántico de este proyecto se utilizó el programa HyperChem con la finalidad de 

estudiar el comportamiento de los compuestos químicos que se desean analizar.  

Comprobando con este análisis que el estudio de un mapa electrostático podremos obtener 

resultados de unión entre tres diferentes compuestos para la obtención de una mezcla homogénea 

como biomaterial de uso biomédico. 

 

1.1  Objetivos 

 

1.1.1 General 

 

Estudiar en forma teórica-cuántica la síntesis de látex, (caucho natural) retinol y quitosano con 

aplicaciones biomédicas formando un biomaterial posiblemente compatible con el tejido epitelial.  

1.1.2 Específicos 

 

a) Diseñar las moléculas a analizar (Látex, Quitosano, Retinol) con el software HyperChem. 

b) Calcular el ETC (Coeficiente de Transferencia de Electrones) de los materiales con el 

software HyperChem. 

c) Analizar los resultados de ETC en base a los pozos cuánticos y encontrar los valores 

menores para la mezcla de los compuestos.  

d) Comparar los resultados para formar la mezcla homogénea entre los tres compuestos.  

e) Formar un biomaterial moldeable en laboratorio es su fase de prueba. 
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1.2  Hipotesis.  

 

Formación de un biomaterial de uso biomédico en base a una mezcla homogénea de Látex, Retinol 

y Quitosano compatible con tejido epitelial  para la regeneración y/o cicatrización de heridas.  

¿Es posible formar un biomaterial con los compuestos látex, quitosano y retinol para uso 

biomédico? 

 

1.3  Justificación. 

Los tejidos de la piel representan uno de los problemas para pacientes diabéticos o que sufren 

úlceras.   

Los aminoácidos presentes en la reparación de la piel y con los que se realizó el análisis cuántico 

(además de látex, quito sano y retino) son: 

Isoleucina, valona, lisina, leucina, glutamina, glicina, pruina, cerina (estos últimos de mayor 

importancia para el tejido muscular).  

Hoy en día, nuestra sociedad demanda una mayor calidad de vida y soluciones para resolver los 

problemas médicos de una población cada vez más envejecida. Una buena parte de estas soluciones 

médicas pasan por utilizar “sustancias, de origen natural o sintético, en aplicaciones protésicas, 

diagnósticas, terapéuticas o de almacenamiento y que no afectan de forma adversa a los 

organismos vivos y sus componentes”. Así es como el Instituto Nacional de Salud Americano 

define los biomateriales. 

Los biomateriales se utilizan para reemplazar órganos y tejidos dañados con la intención de aliviar 

el dolor, como es el caso de las prótesis de cadera, de rodilla o los espaciadores intervertebrales 

para hernias discales. También es importante su utilización para restablecer y mejorar la función 

de esos órganos o tejidos, como cuando se precisa un marcapasos para el corazón o una lente 

intraocular para las cataratas. Incluso para solventar y corregir problemas estéticos se utilizan 

biomateriales, por ejemplo, con los rellenos de silicona en las mamoplastias o los colágenos y 

biocerámicas en cirugías maxilofaciales. Otros biomateriales facilitan la curación, como ocurre 

con las suturas que permiten cerrar las heridas y las fijaciones óseas en casos de traumatismos. Por 

último, existe un amplio abanico de biomateriales de todo tipo que se emplean como material 

auxiliar en tratamientos y diagnósticos, tal como los catéteres, drenajes, sondas, apósitos, etc. 
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1.4  Antecedentes  

No existe suficiente información con respecto al tema de un biomaterial a base látex, pero algunas 

de las investigaciones en las que fue posible apoyarse mencionan que los laboratorios de ingeniería 

de tejidos dirigidos por el Profesor José Luis López Lacomba del Instituto de Estudios 

Biofuncionales de la Universidad Complutense de Madrid. Los trabajos que se realizan se centran 

en el estudio de nuevos materiales para su aplicación en la regeneración de tejido óseo, así como 

en la obtención de factores de diferenciación óseos con el mismo fin. El estudio de nuevos 

materiales se inicia con el diseño y producción de estructuras 2D y 3D. En este sentido, las vías de 

investigación se encaminan principalmente en tres grupos de materiales diferentes: El quitosano y 

sus derivados; Cerámicas de β-TCP e Hidroxiapatita y Matrices de nanotubos de carbón. 

Otras investigaciones ha presentado artículos aplicando las tecnologías de impresión 3D como: 

uso de látex natural como biomaterial para tratamiento de pie diabético, donde se desarrollaron 

plantillas para mejorar la cicatrización de heridas. Esta investigación no profundiza en temas de 

uso de otros compuestos para complementar el desarrollo del proyecto de investigación.  

Estudios nos demuestran el uso del quitosano (Qn) se ha estudiado en otros países para uno 

biomédico de regenracion epitelial. Este artículo es Estudio de Quitosanos Cubanos derivados de 

la Quitina de la Langosta realizada en España. Explica se estudiaron muestras de quitosano de alta 

masa molecular, derivadas de la quitina de langosta, obtenidas por desacetilación termoalcalina 

heterogénea bajo diferentes condiciones de temperatura, concentración de sosa y tiempo de 

tratamiento, las cuales fueron comparadas con dos muestras comerciales de referencia.[1] 

 

 
Figura 1. Plantilla de látex para pie diabético (Use of natural látex as a Biomaterial for the 

Treatment of Diabetic Foot-A new approach to treating symptoms of diabetes Mellitus [2]) 
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La universidad Complutense de Madrid, Facultad de ciencias Biológicas, departamento de 

Bioquímica y Biología Molecular I, se realizó una tesis con nombre Estudio del Quitosano como 

Biomaterial portador de rhBMP-2: Desarrollo, caracterización y aplicabilidad en regeneración de 

tejido óseo. La experiencia clínica indica que en todos los procesos regenerativos naturales es 

fundamental la presencia de señales biológicas que dirigen, organizan y estimulan este proceso. 

Esto motiva que se considere cada vez más importante incorporar moléculas bioactivas en la matriz 

a implantar. [3] 

 

En base al retinol como biomaterial el libro Biomaterials for molecular electronics development 

of optical biosensor for retinol menciona: La electrónica molecular implica la experiencia de varias 

ramas de la ciencia. Diversos biomateriales y productos electrónicos están involucrados en la 

fabricación de dichos dispositivos. Mientras que los biomateriales pasivos están involucrados en 

el anclaje de las biomoléculas activas, estas últimas están involucradas en la conmutación y / o 

transducción de señales. En la presente investigación, hemos utilizado un enfoque basado en 

capilares de vidrio para diseñar un biosensor para el retinol.  

 

El elemento sensor es la proteína de unión al retinol (RBP). La afinidad del ácido retinoico-

peroxidasa de rábano picante (conjugado) con el RBP se prueba usando una técnica de resonancia 

de plasmón superficial. Se explota un sistema basado en un simple tubo fotomultiplicador para 

controlar la señal quimioluminiscente generada tras la reacción del peróxido de hidrógeno y el 

luminol con el conjugado unido a la RBP. El tubo fotomultiplicador se acopla directamente a una 

computadora para el registro de datos. [3] 

 

En estudios anteriores para la realización de la tesis fue publica el articuo científico en la 

Universidad Popular Autonoma del Estado de Puebla, bajo el nombre de Quantic Analysis of 

Formation of a Biomaterial of Latex, Retinol and Chitosan for a Biomedical Applications. El Lx 

evita la entrada de microorganismos patógenos y promueve el proceso de curación cuando hay una 

herida. Alérgeno Lx Hev 2 b con propiedades β-1, 3-glucanasa acelerar la escisión hidrolítica de 

los polímeros β-1, 3 glucanos, componente básico de la pared celular de los hongos. Esta la 

proteína puede prevenir infecciones fúngicas a la planta a través de la degradación de la pared 

celular de hongos patógenos. Los alergeno en látex Hev b 11 actividad endoquitinasa y podría 

participar en la escisión hidrolítica de quitina. Otra proteína que juega un papel en defensa es la 

hevamina. Actúa catalizando la escisión de los enlaces β-1, Enlaces 4-glucosídicos de quitina y los 

peptidoglicanos de superficie celular. [4] 
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Al realizar estas pruebas en laboratorio el artículo comprobó la posibilidad de formación de un 

biomaterial.  

La evidencia teórica para el análisis cuántico, muestra que la combinación de compuestos que 

interactúan con el AA (aminoácidos) que participan en la regeneración de tejido epitelial presente 

en la piel y los músculos humanos es posible. 

El Lx es la base de este nuevo biomaterial en combinación con los sustratos que sostuvieron la 

interacción y la posible regeneración de tejido epitelial. Rl y Qn compuestos tienen un valor más 

bajo ETC, por lo que concluyó una alta reacción química entre los dos. 
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Capitulo II 

Marco Histórico/Teórico 

 

2.1 Historia de la Química Cuántica. 

 
La teoría cuántica nace en diciembre de 1900, después de que Max Planck encuentra la ecuación 

de la energía de la radiación emitida para la longitud de onda λ por un cuerpo negro caliente (eq. 

1): 

 
Eq.1 

 

Fue desarrollada en su forma básica a lo largo de la primera mitad del siglo xx. El hecho de que la 

energía se intercambie de forma discreta se puso de relieve por hechos experimentales como los 

siguientes, inexplicables con las herramientas teóricas anteriores de la mecánica clásica o la 

electrodinámica: 

 

 Espectro de la radiación del cuerpo negro, resuelto por Max Planck con la cuantización de 

la energía. La energía total del cuerpo negro resultó que tomaba valores discretos más que 

continuos. Este fenómeno se llamó cuantización, y los intervalos posibles más pequeños 

entre los valores discretos son llamados quanta (singular: quantum, de la palabra latina 

para «cantidad», de ahí el nombre de mecánica cuántica). La magnitud de un cuanto es un 

valor fijo llamado constante de Planck, y que vale: 6.626 ×10-34 julios por segundo. 

 Bajo ciertas condiciones experimentales, los objetos microscópicos como los átomos o 

los electrones exhiben un comportamiento ondulatorio, como en la interferencia. Bajo otras 

condiciones, las mismas especies de objetos exhiben un comportamiento corpuscular, de 

partícula, como en la dispersión de partículas. Este fenómeno se conoce como dualidad 

onda-partícula. 

 Las propiedades físicas de objetos con historias asociadas pueden ser correlacionadas, en 

una amplitud prohibida para cualquier teoría clásica, solo pueden ser descritos con 

precisión si se hace referencia a ambos a la vez. Este fenómeno es llamado entrelazamiento 

https://es.wikipedia.org/wiki/Cuerpo_negro
https://es.wikipedia.org/wiki/Max_Planck
https://es.wikipedia.org/wiki/Julio_(unidad)
https://es.wikipedia.org/wiki/%C3%81tomo
https://es.wikipedia.org/wiki/Electr%C3%B3n
https://es.wikipedia.org/wiki/Onda_(f%C3%ADsica)
https://es.wikipedia.org/wiki/Interferencia_de_ondas
https://es.wikipedia.org/wiki/Dispersi%C3%B3n_(f%C3%ADsica)
https://es.wikipedia.org/wiki/Dualidad_onda-part%C3%ADcula
https://es.wikipedia.org/wiki/Dualidad_onda-part%C3%ADcula
https://es.wikipedia.org/wiki/Entrelazamiento_cu%C3%A1ntico
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cuántico y la desigualdad de Bell describe su diferencia con la correlación ordinaria. Las 

medidas de las violaciones de la desigualdad de Bell fueron algunas de las mayores 

comprobaciones de la mecánica cuántica. 

 Explicación del efecto fotoeléctrico, dada por Albert Einstein, en que volvió a aparecer esa 

"misteriosa" necesidad de cuantizar la energía. 

El desarrollo formal de la teoría fue obra de los esfuerzos conjuntos de varios físicos y matemáticos 

de la época como Schrödinger, Heisenberg, Einstein, Dirac, Bohr y Von Neumann entre otros. 

Algunos de los aspectos fundamentales de la teoría están siendo aún estudiados activamente. La 

mecánica cuántica ha sido también adoptada como la teoría subyacente a muchos campos de la 

física y la química, incluyendo la física de la materia condensada, la química cuántica y la física 

de partículas. [5] 

 
Figura 2.  La función de onda del electrón de un átomo de hidrógeno posee niveles de energía 

definidos y discretos 

 

 
Dentro de las teóricas o principios que rigen a la química cuántica encontramos El principio de 

incertidumbre establece la imposibilidad de que determinados pares de magnitudes físicas sean 

conocidas con precisión arbitraria, por ejemplo: posición y velocidad. Dos electrones en un átomo 

no pueden tener idéntico número cuántico. Este es un ejemplo de un principio general que se aplica 

no sólo a los electrones, sino también a otras partículas de espín medio-entero (fermiones). No se 

aplica a partículas de espín entero (bosones). De esta se obtiene otro término básico para el estudio 

de las partículas en química cuántica, la función de onda.  

https://es.wikipedia.org/wiki/Entrelazamiento_cu%C3%A1ntico
https://es.wikipedia.org/wiki/Desigualdad_de_Bell
https://es.wikipedia.org/wiki/Albert_Einstein
https://es.wikipedia.org/wiki/Erwin_Schr%C3%B6dinger
https://es.wikipedia.org/wiki/Werner_Heisenberg
https://es.wikipedia.org/wiki/Albert_Einstein
https://es.wikipedia.org/wiki/Paul_Adrien_Maurice_Dirac
https://es.wikipedia.org/wiki/Niels_Bohr
https://es.wikipedia.org/wiki/Von_Neumann
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En mecánica cuántica, una función de onda es una forma de representar el estado físico de 

un sistema de partículas. Usualmente es una función compleja, de cuadrado integrable y 

univaluada de las coordenadas espaciales de cada una de las partículas. Las propiedades 

mencionadas de la función de onda permiten interpretarla como una función de cuadrado 

integrable. La ecuación de Schrödinger proporciona una ecuación determinista para explicar 

la evolución temporal de la función de onda y, por tanto, del estado físico del sistema en el intervalo 

comprendido entre dos medidas. [6]  

 

La formalización rigurosa de la función de onda requiere considerar espacios de Hilbert equipados, 

donde puedan construirse bases más generales. Así para cualquier operador auto adjunto, 

al teorema de descomposición espectral, permite construir el equivalente de una base vectorial 

dependiente de un índice continuo (infinito, incontable). Por ejemplo, si se considera el operador 

de posición X, que es auto adjunto sobre un dominio denso en el espacio de Hilbert 

convencional H= L2 (R2), entonces se pueden construir estados especiales: 

 

Eq. 2 

 

Pertenecientes a un espacio equipado de Hilbert HC, tal que la función de onda puede ser 

interpretada como las "componentes" del vector de estado del sistema respecto a una base 

incontable formada por dichos vectores: 

 

 
Eq. 3 

 

 

Puesto que las funciones de onda así definidas, que son de cuadrado integrable, sí forman un 

espacio de Hilbert isomorfo y homeomorfo al original, el cuadrado del módulo de la función de 

onda puede ser interpretado como la densidad de probabilidad de presencia de las partículas en 

una determinada región del espacio. [7] 
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2.2 Compuestos naturales.   

 

El látex natural es una suspensión acuosa coloidal compuesta de grasas, ceras y resinas gomosas, 

es de color blanco y de apariencia lechosa. El caucho es un hidrocarburo que se halla en suspensión 

en el Látex de árboles en zonas tropicales y subtropicales. [8] El Caucho o hule se encuentra dentro 

del Látex y presenta una formula química de C5H8. La composición química del Lx presenta 

aceites, azucares, sales minerales, proteínas, terpenos, ácidos nucleicos, hidrocarburos, ceras, 

resinas, almidón, taninos y bálsamos. Tiene un pH neutro (7-7.2). Transcurridas entre doce y 

veinticuatro horas desde su extracción, el pH desciende a 5.0, sobreviniéndose la coagulación de 

la sustancia cuando se sitúa con un pH igual o inferior a 4.2. [9] 

Se caracteriza por ser una sustancia insoluble en agua, resistencia eléctrica y elástica. La mayor 

parte del Lx es empleado comercialmente y se extrae de la siringa (Hevea brasilienses) y es 

dedicado a la obtención de caucho.  

El Lx impide la entrada de microorganismos patógenos y favorece el proceso de cicatrización 

cuando se produce una herida. El alérgeno del Lx Hev b 2 con propiedades β- 1, 3-glucanasa 

acelere la escisión hidrolítica de los polímeros β- 1, 3-glucanos, componente básico de la pared 

celular de los hongos. Esta proteína puede evitar infecciones fúngicas a la planta mediante la 

degradación de la pared celular de los hongos patógenos. El alérgeno del látex Hev b 11 presenta 

actividad de endoquitinasa y podría participar en la escisión hidrolítica de la quitina. Otra proteína 

que desempeña funciones de defensa es la hevamina. Actúa catalizando la escisión de los enlaces 

β- 1, 4-glucosídicos de la quitina y de los péptidoglucanos de la superficie celular. [10] 

Estudios solo con Látex explican su función con pacientes que presentan ulceras diabéticas. La 

idea fue implementar una plantilla derivada de un biomaterial (Lx) para el control de la presión 

del pie diabético. [11] 

El quitosano es un polisacárido que se encuentra en estado natural en las paredes celulares de 

algunos hongos. Su principal fuente de producción es la hidrólisis de la quitina en medio alcalina. 

La presencia de grupos aminas en la cadena polimérica ha hecho del quito sano uno de los 

materiales más versátiles por la posibilidad de realizar una amplia variedad de modificaciones 

como la reacciones de anclaje de enzimas para aplicaciones en biomedicina. [12] 

El retino o vitamina A es liposoluble y necesaria es procesos biológicos como la formación y 

mantenimiento de células epiteliales. Esta vitamina posee retino, el retinal y el ácido retinoico. Se 

forma a partir de la provitamina betacaroteno y otras provitaminas en el tracto del intestino grueso. 

Se almacena en el hígado. 
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Los polímeros naturales más comunes: colágeno, quito sano, elastina, queratina y seda se discuten 

como componentes de mezclas con polímeros artificiales. [13] 

Existen dos tipos principales de aminoácidos (AA) que están agrupados en esenciales y no 

esenciales. Los AA esenciales no pueden ser sintetizados por el organismo y para obtenerlos se 

consumen alimentos ricos en proteínas. El crecimiento, reparación y mantenimiento de las células 

depende estos aminoácidos. Los AA presentes en el cuerpo para regeneración de piel: leucina, 

interactuando con la isoleucina y valona para promover la cicatrización del tejido muscular, la piel 

y los huesos. 

 

2.2.1 Biomaterial 

Los Biomateriales son materiales diseñados para actuar con sistemas biológicos con el fin de 

evaluar, tratar, aumentar o reemplazar algún tejido, órgano o función del cuerpo. Están destinados 

a la fabricación de componentes, piezas o aparatos y sistemas médicos para su aplicación en seres 

vivos, por lo que deben ser biocompatibles. Los biomateriales pueden ser de origen artificial como 

los metales, cerámicas, polímeros, o biológicos como colágeno, quitina, etc.  Las biocerámicas se 

emplean en la fabricación de implantes que no deban soportar cargas, como es el caso de la cirugía 

del oído medio, en el relleno de defectos óseos tanto en cirugía bucal como en cirugía ortopédica 

y en el recubrimiento de implantes dentales y articulaciones metálicas. 

Los metálicos se usan cuando es imprescindible soportar carga, como ocurre en las prótesis de 

cadera, para las que se utilizan aleaciones de cobalto (Co) con cromo (Cr) o de titanio (Ti) con 

aluminio (Al) y vanadio (V); el titanio también se usa en implantes dentales. 

Los biomateriales poliméricos son ampliamente utilizados en clínicas, tanto en implantes 

quirúrgicos como en membranas protectoras, sistemas de dosificación de fármacos o en cementos 

óseos acrílicos. 

En otros términos, un biomaterial es una sustancia farmacológicamente inerte diseñada para ser 

implantada o incorporada dentro del sistema vivo. 

Debido a que los biomateriales restauran funciones de tejidos vivos y órganos en el cuerpo, es 

esencial entender las relaciones existentes entre las propiedades, funciones y estructuras de los 

materiales biológicos, por lo que son estudiados bajo tres aspectos fundamentales: materiales 

biológicos, materiales de implante y la interacción existente entre ellos dentro del cuerpo. 

Dispositivos como miembros artificiales, amplificadores de sonido para el oído y prótesis faciales 

externas, no son considerados como implantes. 

Los requisitos que debe cumplir un biomaterial son: 

 

1. Ser biocompatible, es decir, debe ser aceptado por el organismo, no provocar que éste desarrolle 

sistemasde rechazo ante la presencia del biomaterial 
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2. No ser tóxico, ni carcinógeno. 

 

3. Ser químicamente estable (no presentar degradación en el tiempo) e inerte. 

 

4. Tener una resistencia mecánica adecuada. 

 

5. Tener un tiempo de fatiga adecuado. 

 

6. Tener densidad y peso adecuados. 

 

7. Tener un diseño de ingeniería perfecto; esto es, el tamaño y la forma del implante deben ser los 

adecuados. 

8. Ser relativamente barato, reproducible y fácil de fabricar y procesar para su producción en gran 

escala. 

 

Hay cuatro grupos de materiales sintéticos usados para implantación: metálicos, cerámicos, 

poliméricos y compuestos de ellos. En la tabla 1 se observan enumera algunas de las ventajas, 

desventajas y aplicaciones para los cuatro grupos de materiales sintéticos. La caracterización física 

de las propiedades requeridas de un material para aplicaciones médicas, varía de acuerdo con la 

aplicación particular. Debemos considerar que las pruebas fisicoquímicas de los materiales para 

implante in vivo son difíciles, si no imposibles. Las pruebas in vitro deben ser realizadas antes del 

implante. La fabricación y el uso de los materiales depende de sus propiedades mecánicas, tales 

como resistencia, dureza, ductibilidad, etcétera. Las propiedades elásticas y viscoelásticas serán 

caracterizadas antes que las estáticas y dinámicas. 

Cuando estiramos un material, son las fuerzas entre los enlaces moleculares (fuerzas de atracción 

y repulsión entre los átomos que las componen) las que determinan el comportamiento del 

material. Inicialmente, la mayor parte de los materiales cumplen con la Ley de Hooke, es decir, la 

fuerza que se aplica para estirarlo (o comprimirlos) es proporcional a la distancia de deformación. 

 

 

Eq. 4 

 

 

La constante de proporcionalidad se llama constante elástica, y está relacionada indirectamente 

con la energía del enlace, expresada anteriormente.  
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Donde s representa el esfuerzo, que es la fuerza por unidad de área de sección transversal, Î es la 

deformación o estiramiento del material, dada por el cambio en la longitud respecto a la longitud 

original (l/l0 y E se conoce como módulo elástico o Módulo de Young el cual es una característica 

del material. 

Cuando un material es sometido a deformación por estiramiento, es posible determinar dos 

regiones bien marcadas en el comportamiento que presenta: la elástica, donde la deformación es 

proporcional al esfuerzo aplicado: el material regresa a su forma original cuando la fuerza que 

actúa sobre él se elimina; y la plástica, en la que no existe proporcionalidad entre la fuerza aplicada 

y el estiramiento, en este caso el material no regresa a su forma original al anularse la fuerza que 

actúa sobre él. Generalmente, los materiales sometidos a fuerzas pequeñas siguen un 

comportamiento de tipo elástico, pero a medida que la fuerza crece el comportamiento pasa a ser 

del tipo plástico, y si la fuerza sigue creciendo, puede ocurrir la fractura del material. 

La resistencia al impacto es la cantidad que puede absorber un material de energía debida a la 

fuerza ejercida sobre él por un golpe, es decir, por una fuerza grande en magnitud aplicada durante 

un tiempo muy cortó. Ésta es otra de las pruebas que tiene que pasar un material que se requiere 

para implantación, los requisitos sobre la medida dependerán del uso que se le dé. 

 

La dureza es una medida de la deformación plástica, y se define como la fuerza por unidad de área 

de penetración o indentación en el material. Para determinarla de manera experimental, es claro 

que el método dependerá del tipo de material de que se trate; en el caso de metales, por ejemplo, 

se incrusta una punta de diamente en forma de pirámide en la superficie del material, con una 

fuerza conocida, y se mide la penetración que alcanza. Si se trata de un polietileno, se utiliza una 

esfera de acero inoxidable sobre la superficie, midiéndose la penetración que alcanza para una 

carga dada. 
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Tabla 1. Materiales para implantación. 

 

 

Otra propiedad importante del material es la de termofluencia, es decir, la deformación que sufre 

con el tiempo al someterse a una carga conocida. La deformación elástica que sufre inicialmente 

el material ante una carga dada, es seguida de una termofluencia (algo así como el corrimiento 

entre las capas atómicas que lo constituyen, similar a lo que sucede con los fluidos), antes de que 

se presente la fractura. 

 

El desgaste de un material de implantes tiene importancia en especial si se trata de remplazar 

uniones. El desgaste del material está estrechamente relacionado con la fricción entre los dos 

materiales. Es importante considerar el área real de la superficie que entra en contacto en la unión 

requerida ya que, en general, es mucho menor de lo que aparenta; ésta puede incrementarse con el 

peso que se aplica para los materiales dúctiles y para los elásticos. 

Hay diferentes tipos de desgaste: el corrosivo, debido a la actividad química de alguno de los 

materiales de la unión; el de fatiga superficial, debido a la formación de pequeñas fracturas que 

pueden dar lugar a un rompimiento del material, y el abrasivo, en el cual partículas de una 

superficie son empujadas hacia la otra en la que se adhieren, debido al movimiento que se tiene. 
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Cuando hay lubricación entre dos superficies en contacto, la fricción y las propiedades de desgaste 

cambian drásticamente. [14]  

 

2.2.2 Monómeros y Polímeros. 

 

Los principales componentes químicos de las células son estructuras denominadas 

macromoléculas. Están compuestas por unidades estructurales individuales que se unen de manera 

específica. Una unidad estructural aislada se llama polímero; los polímeros se componen de 

unidades similares o repetitivas. Hay cuatro clases de monómeros que se consideran importantes: 

azucares (polisacáridos), ácidos grasos (lípidos), ácidos nucleicos (DNA y RNA) y aminoácidos 

(proteínas). También se encuentran los polímeros químicos aquellos que se encuentran en la 

naturaleza y son de uso industrial o médico.  

Los materiales poliméricos, ampliamente utilizados en clínica, deben su éxito a las enormes 

posibilidades que presentan, tanto por la variedad de compuestos, como por ofrecer la posibilidad 

de fabricarlos de muy distintas maneras, con características bien determinadas, y con la facilidad 

de conformarlos en fibras, tejidos, películas o bloques. Tanto en el área de implantes quirúrgicos, 

como en la de membranas protectoras o en la de sistemas de dosificación de fármacos existen 

aplicaciones de este tipo de materiales. Estos compuestos pueden ser naturales o sintéticos, 

orgánicos o inorgánicos, biodegradables o no, pero en todo caso han de ser compatibles con el 

tejido a regenerar. [15] 

Los polímeros, son macromoléculas (por lo general organicas), formadas por la unión de enlaces 

covalentes de otras moléculas mas siemples llamadas monómeros. Estos se unen entre si por 

fuerzas menores como lo son los puentes de hidrogeno o fuerzas de Van der Waals. Tienen 

elevadas masas moleculares que incluso alcanzan millones de UMA (Unidad de masa Atonomica). 

El almidon, la celulosa y el ADN son ejemplos de polímeros naturales, mientras que el nailon y el 

polietileno son polímeros sintéticos.  

 

 

2.2.2.1 Materiales Poliméricos Naturales. 

En la fabricación de matrices biomiméticas se trabaja con compuestos propios de la matriz 

extracelular tales como colágenos, proteoglicanos, glicosaminoglicanos o hialuronanos. Todos 

ellos son compuestos que se denominan polímeros naturales y de entre ellos los colágenos son los 

más estudiados. El colágeno tipo I es el componente principal de la fase orgánica del hueso, por lo 

que las esponjas de colágeno tipo I se utilizan ampliamente. El ácido hialurónico es un polisacárido 

que se encuentra en el líquido sinovial y en el cartílago. Se ha estudiado como inductor de 

condrogénesis y angiogénesis, así como en conjunto con colágeno. Finalmente, el condroitín 

sulfato es también un glicosaminoglicano de cartílago aplicable en reparación ósea. 
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En este grupo también entrarían los polímeros provenientes de organismos vivos pero que no se 

encuentran en la matriz extracelular ósea. Entre ellos está el quito sano, derivado de la quitina, que 

es el polisacárido principal en el exoesqueleto de los crustáceos.  

 

2.2.2.2 Materiales poliméricos sintéticos.  

 

 Los polímeros sintéticos más estudiados son los poliésteres y los polianhídridos por sus 

capacidades de biodegradación por el organismo. Precisamente esas características son hoy día su 

mayor desventaja, puesto que se producen ácidos y alcoholes que aumentan la respuesta 

inflamatoria e inhiben la formación del nuevo tejido. Los ácidos polilácticos y los ácidos 

poliglicólicos se deshacen por hidrólisis dando como productos ácido láctico y ácido glicólico 

respectivamente. A pesar de estos inconvenientes se utilizan ampliamente como suturas y también 

se están evaluando para su uso en sustitutos óseos, piel e hígado. La policaprolactona, los 

polianhídridos y los polifosfatos son también polímeros sintéticos biodegradables que se usan en 

diferentes aplicaciones para ingeniería de tejidos. El polietilénglicol (PEG) es otro de los polímeros 

sintéticos estudiados para la fabricación de hidrogeles por su alta hidrofilicidad. Por otro lado, 

también se han utilizado polímeros sintéticos no degradables. Entre ellos destaca el 

polimetilmetacrilato (PMMA) por su versatilidad, utilizándose para dentaduras, artroplastias, 

cranioplastias y como cemento en prótesis ortopédicas.  

El politetrafluoroetileno (PTFE) se usa ampliamente en la regeneración ósea guiada, actuando 

como barrera para las poblaciones celulares indeseadas. El principio fundamental de esta técnica 

radica en que, cuando se produce un defecto tisular, este se coloniza por la población celular del 

entorno con la cinética de reproducción más elevada. Con esta técnica al mismo tiempo que se 

aporta un sustrato de migración celular que permita la regeneración ósea, se suministra una 

membrana que funciona como barrera protectora frente al tejido conectivo circundante. [15]  

 

2.2.2.3 Materiales Poliméricos Químicos.  

 

Polímeros orgánicos: Posee en la cadena principal átomos de carbono. 

Polímeros orgánicos vinílicos: La cadena principal de sus moléculas está formada exclusivamente 

por átomos de carbono. 

Dentro de ellos se pueden distinguir: 

Poliolefinas, formados mediante la polimerización de olefinas. Ejemplos: polietileno y 

polipropileno. 

Polímeros estirénicos, que incluyen al estireno entre sus monómeros. Ejemplos: poliestireno y 

caucho estireno-butadieno.  
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Polímeros vinílicos halogenados, que incluyen átomos de halógenos (cloro, flúor...) en su 

composición. Ejemplos: PVC y PTFE. 

Polímeros acrílicos. Ejemplos: PMMA. 

Polímeros orgánicos no vinílicos. Además de carbono, tienen átomos de oxígeno o nitrógeno en 

su cadena principal. 

Algunas sub-categorías de importancia: 

Poliésteres 

Poliamidas 

Poliuretanos 

Polímeros inorgánicos. Entre otros: Basados en azufre. Ejemplo: polisulfuros. Basados en silicio. 

Ejemplo: silicona. [16] 

 

2.2.3 Caucho/Látex.  

En su estado natural el caucho se presenta en suspensión coloidal en el látex de plantas productoras 

de caucho. En la naturaleza existe un gran número de plantas que producen látex, las que 

pertenecen principalmente a las familias Morácea, Euforbiácea, caricácea y sapotáceo. Sin 

embargo, el que produce mayor proporción y calidad es un árbol perteneciente a la familia 

euforbiácea conocido científicamente como Hevea Brasiliensis.  

El látex es un líquido blanco, poco viscoso y de aspecto lechoso, constituido por una suspensión 

coloidal de partículas de caucho (isopreno) de 0.5 a 0.3 µm de diámetro. Aparte del agua y del 

caucho se encuentran también algunas proteínas naturales, resinas y azucares aunque no presentan 

gran importancia por la poca concentración de estas. Se sabe que el pH del látex se encuentra muy 

cercano a la neutralidad en el momento de la extracción, pero este pasa rápidamente en estado 

acido bajo la acción de ciertos microorganismos o de enzimas culpables de la coagulación 

espontanea. En consecuencia, de manera corriente el látex es preservador con algunos agentes 

químicos una vez extraído del árbol, esto con el fin de mantenerlo en un pH próximo al neutro 

hasta el momento de su procesamiento.  
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Figura 3. Diseño de molécula de Látex.  

 

Según el tipo de tratamiento y beneficio el caucho natural se puede obtener en diferentes 

presentaciones y calidades. El látex puede ser preservado y concentrado para ser comercializado 

como látex natural (caucho liquido) o coagulado transformado en diversos tipos de caucho sólido. 

El caucho líquido es usado en la industria en diversas aplicaciones, como materia prima para la 

manufactura de un gran número de productos como llantas, juguetes, calzado, entre otros. 

Actualmente es comercializado de dos formas, como látex normal preservado y látex concentrado. 

Por razones del costo de transporte y facilidad de aplicación, la mayor parte del látex usado en la 

industria, principalmente en el sector de llantas, línea automotriz, línea médica y productos de alto 

valor agregado, está en forma concentrada, eliminando considerablemente la cantidad de agua. [17] 

La resina es una macromolécula (polímero) de variada naturaleza química compuesta por unidades 

más pequeñas llamadas monómeros, y es la que forma la película atrapando en su seno los 

pigmentos, cargas, etc. Por lo tanto, es un componente fundamental de la pintura y la que más 

defino su calidad.  

Las resinas pueden ser de varios tipos según el monómero empleado en su fabricación: alquídicas, 

acrílicas, epoxi, etc. Aunque también pueden distinguirse dependiendo del medio en el que se 

encuentren, como por ejemplo: 

 Al disolvente, para fabricar pinturas convencionales. 

 Al agua, para fabricar pinturas emulsionadas e hidrosolubles. 

Estas sustancias son normalmente orgánicas, cuya función principal es dar protección.  

Las resinas naturales en su mayoría son de origen vegetal, con excepción de la goma laca; 

actualmente, su uso ha declinado considerablemente debido al desarrollo de un gran número de 
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resinas sintéticas. Estas últimas normalmente se utilizan en combinación con algunos aceites para 

hacerlos resistentes al agua y agentes químicos. Los polímeros de origen orgánico poseen buena 

adherencia y humectación sobre diferentes superficies.  

 

2.2.4 Quitosano. 

El quito sano, principal derivado N-desacetilado de la quitina, no se presenta como una molécula 

única. Muestra variabilidad no solamente en el tamaño de las cadenas, sino también, en el grado 

de acetilación de las mismas. El quito sano se produce comercialmente mediante la desacetilación 

de la quitina.  

A diferencia de los polímeros sintéticos, la quitina y el quito sano, no presentan limitaciones en 

cuanto a biocompatibilidad, biodegradabilidad y toxicidad, además de ser naturalmente 

abundantes y renovables. Las variaciones en la composición química del quito sano se deben 

esencialmente a las fuentes de quitina y a los procesamientos relativamente incontrolados, como 

la desacetilación y la despolimerización de la misma.  

El quito sano presenta actividad antibacteriana y antifúngica, es biocompatible, biodegradable y 

no tóxico. [18] 

La quitina (del griego Tunik, envoltura) se encuentra distribuida ampliamente en la naturaleza y, 

después de la celulosa es el segundo polisacárido en abundancia. La producción de este biomaterial 

prácticamente se basa en el tratamiento de las conchas de diversos tipos de crustáceos (camarones, 

langostas, cangrejos, y krill).  

 

El quito sano, existe en pequeñas cantidades en varios tipos de hongos y se utiliza principalmente 

como producto químico de la quitina. [19] Debido a sus propiedades especiales biológicas, químicas 

y físicas, el quito sano y sus derivados tiene aplicaciones en varias actividades industriales y 

agrícolas. [20] 

El grupo amino en el quito sano tiene un valor pKa que ronda los 6,5, razón por la cual posee una 

ligera carga positiva y es soluble en medios ácidos o en soluciones neutras con dependencia de la 

carga del pH y del valor DA. En otras palabras, es un bioadhesivo y puede ligarse a las superficies 

cargadas negativamente tales como las membranas mucosas. Debido a esta propiedad física, 

permite el transporte de principios activos polares a través de las superficies epiteliales, siendo 

además biocompatible y biodegradable. Las cualidades de purificación de los quitosanos están 

disponibles en aplicaciones biomédicas. [21]  
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Figura 4.  Estructura Química molecular del Quitosano. 

 

 

2.2.5 Retinol. 

La vitamina A, retino o antixeroftálmica, es una vitamina liposoluble (es decir que es soluble en 

cuerpos grasos, aceites y que no se puede liberar en la orina como normalmente lo hacen las 

vitaminas hidrosolubles) que se requiere en varios procesos biológicos, tales como la visión, el 

desarrollo del sistema inmunitario, la formación y mantenimiento de las células epiteliales (de la 

piel y las mucosas).  

 

 

Figura 5. Estructura química molecular del Retinol. 

 

 

La vitamina A es un nutriente esencial para el ser humano. Se conoce también como retino, ya que 

genera pigmentos necesarios para el funcionamiento de la retina. Desempeña un papel importante 

en el desarrollo de una buena visión, especialmente ante la luz tenue. También se puede requerir 

para la reproducción y la lactancia. El β-caroteno, que tiene propiedades antioxidantes que ayudan 

a eliminar radicales libres previniendo el envejecimiento celular, es un precursor de la vitamina A. 

El retino puede oxidarse hasta formar el ácido retinoico, un ácido de uso medicinal. Esta vitamina 

posee 3 vitameros (vitaminas que tienen más de una forma química) son el retino, el retinal y 

el ácido retinoico. 

https://es.wikipedia.org/wiki/Pigmento
https://es.wikipedia.org/wiki/Retina
https://es.wikipedia.org/wiki/Caroteno
https://es.wikipedia.org/wiki/Antioxidante
https://es.wikipedia.org/wiki/%C3%81cido_retinoico
https://es.wikipedia.org/w/index.php?title=Vitamero&action=edit&redlink=1
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Esta vitamina también es muy necesaria para el crecimiento y la diferenciación del tejido epitelial. 

Junto con algunos carotenoides, la vitamina A aumenta la función inmunitaria, contribuye a reducir 

las consecuencias de ciertas enfermedades infecciosas que pueden ser mortales. El retino tiene un 

doble efecto: queratolíco de renovación celular y, en mayor profundidad, favorece la síntesis de 

colágeno. [22] 

 

 

2.3 Química cuántica y enlaces químicos.  

La química cuántica es una rama de la química donde se aplican la mecánica cuántica y la teórica 

cuántica de los campos. Describe matemáticamente el comportamiento fundamental de la materia 

a escala molecular. Su aplicación incluye el estudio del comportamiento de átomos y moléculas, 

en cuanto a sus propiedades ópticas, eléctricas, magnéticas y mecánicas y también su reactividad 

química, sus propiedades REDOX.  

Los átomos son las unidades básicas de la materia y pueden definirse como las partículas más 

pequeñas de un elemento que pueden formar parte de las combinaciones químicas. Cuando los 

átomos se combinan entre sí por enlace químico, la combinación resultante es una molécula. Se 

conocen varios tipos de enlace químico, el covalente, el iónico y el enlace por puente de hidrogeno. 

Los enlaces iónicos son enlaces en los que los electrones no se comparten por igual entre dos 

átomos. Esto origina moléculas cargadas. La atracción eléctrica entre los dos átomos mantiene la 

molécula unida. Las uniones iónicas son biológicamente importantes en la formación de complejos 

entre ácidos nucleicos y proteínas. Sin embargo, los enlaces iónicos no son importantes en la unión 

de los bioelementos. Las moléculas de mayor relevancia biológica. Las moléculas con mayor 

importancia se mantienen unidas por puentes de hidrogeno.  

Los enlaces por puentes de hidrogeno se forman entre átomos de hidrogeno y otros átomos más 

electronegativos como oxígeno y nitrógeno. Estos enlaces son débiles pero cuando se forman 

muchos enlaces de este tipo en y entre macromoléculas la estabilidad general de la molécula 

aumenta notablemente.  

Las moléculas de agua se unen con facilidad mediante puentes de hidrogeno. Como el átomo de 

oxigeno es relativamente electronegativo respecto al átomo de hidrogeno, el enlace covalente entre 

oxígeno y el hidrogeno es tal que los electrones compartidos en la capa externa giran más cerca 

del núcleo del oxígeno que del hidrogeno. Esto crea una débil separación de carga eléctrica, 

quedando el oxígeno ligeramente negativo y el hidrogeno ligeramente positivo.  

Los enlaces en los que los electrones son compartidos entre dos átomos se denominan enlaces 

covalente. Tomando como ejemplo el hidrogeno, un átomo de hidrogeno contiene un único 

electrón y se combina consigo mismo para formar una molécula de gas de hidrogeno H2. Los 

átomos en esta molécula se mantienen juntos por enlaces covalentes. Al compartir los electrones, 

el átomo de carbono y los átomos de hidrogeno consiguen capas electrónicas externas estables. Si 
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entre dos átomos se comparten más de un par de electrones, se forman enlaces dobles o triples. 

Los enlaces dobles se encuentran en moléculas de importancia como C=C. Los enlaces triples son 

raros en las moléculas biológicas, pero los microrganismos metabolizan a veces compuestos con 

triples enlaces como N2 que se reduce para su fijación. 

Las moléculas están sujetas a otro tipo de interacciones que formalmente no se consideran enlaces 

químicos. Las fuerzas de Van der Waals son fuerzas atractivas inespecíficas que ocurren cuando 

la distancia entre dos átomos se reduce a 3-4 Angstrom. Estas fuerzas se deben a asimetrías 

momentáneas en la carga de átomos a causa del movimiento de los electrones. Si los átomos se 

juntan más de 3-4 Angstrom la superposición de las capas electrónicas de los átomos origina la 

aparición de fuerzas de repulsión. Estas fuerzas tienen un papel importante en la unión de sustratos 

a enzimas y en las interacciones entre proteínas y ácidos nucleicos.  

Las interacciones hidrofobias surgen cuando las moléculas no polares (que repelen el agua) se 

agrupan en un ambiente acuoso. Debido a esto, las porciones no polares de una macromolécula 

tienden a asociarse, del mismo modo que lo hacen las regiones polares de la macromolécula. Es 

importante la función de estas interacciones en la conformación espacial de macromoléculas tales 

como proteínas y juegan un papel crítico en la unión enzima-sustrato.   

Los electrones en enlaces covalentes no necesariamente son compartidos por igual por los dos 

átomos que se unen. Si un átomo tiene una mayor tendencia a atraer los electrones hacia si la 

distribución de electrones esta polarizada, este enlace se conoce como covalente pilar. La tendencia 

de un átomo a atraer los electrones de un enlace covalente hacia si se define como 

electronegatividad. Un elemento electronegativo atrae electrones; uno electropositivo los dona.  

Una forma de ilustrar la polarización electrónica de un compuesto es por medio de un mapa de 

potencial electrostático, el cual usa colores del arcoíris para mostrar la distribución de la carga. 

Con frecuencia de utilizan estos mapas del potencial electrostático para ilustrar la distribución de 

cargas tanto en moléculas orgánicas como inorgánicas. Los mapas pueden dar una imagen 

exagerada de la distribución de la carga cuando se usa toda la gama de colores. En la mayoría de 

los casos, esto no importara mucho en tanto que se esté más interesado en la distribución dentro 

de una sola molécula. En aquellos casos donde se quieran comparar tendencias en una serie de 

moléculas, se usa una escala común y se señalan.   

La cuántica ayuda a estudiar el comportamiento de átomos y moléculas, en cuanto a sus 

propiedades ópticas, eléctricas, mecánicas, magnéticas y químicas.  

Las siguientes definiciones explican la obtención de los datos a utilizar para el diseño cuántico de 

las moléculas a analizar.  

En teoría cuántica se conoce a LUMO como el intervalo de energía electrónica que permite una 

aceleración en los electrones por la presencia de corrientes eléctricas y es también llamada banda 

de conducción; el HOMO se define como el intervalo más alto de energía que se encuentra ocupado 

por electrones en valor del cero absoluto y es llamado banda de valencia.  
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2.4 Energías de enlace.  

La fuerza relativa de los enlaces químicos se puede medir por la energía requerida para su 

disociación. Los enlaces dobles y triples son mucho más fuertes que los sencillos y que las uniones 

de hidrogeno son comparativamente muy débiles. Los puentes de hidrogeno se forman y se 

descomponen de forma rápida y espontanea en las células, mientras que los enlaces covalentes se 

forman y rompen solo mediante reacciones químicas específicas dirigidas por enzimas.  

Aunque el agua es eléctricamente neutra y tiene un número igual de electrones y protones, las 

moléculas de agua contienen dos elementos, oxígeno e hidrogeno, de muy diferente 

electronegatividad y la unión entre estos elementos crea una asimetría de carga y la propiedad de 

la polaridad. Las propiedades polares la convierten en un excelente solvente pues muchas 

moléculas con importancia biológica son polares.  

Las propiedades polares del agua permiten también la formación de puentes de hidrogeno, lo que 

es importante en la determinación de estructura global de macromoléculas como proteínas y ácidos 

nucleicos. [23] 

 

 

2.5 Química computacional: mecánica molecular y mecánica cuántica. 

La mecánica molecular es un método para calcular la energía de una molécula mediante la 

comparación de características estructurales seleccionadas con las de patrones “no tensionados”. 

No hace ningún intento de explicar por qué el radio de van der Waals del hidrogeno es de 120 pm, 

porque los ángulos de enlace en el metano son de 109.5° o por que la distancia del enlace C-C en 

el etano es de 150 pm. En vez de esto, usa estas y otras variables experimentales determinadas 

como marcas de referencia con las cuales se comparan las características de otras sustancias. Si se 

supone que hay ciertos valores “ideales” para los ángulos de enlace, las distancias de enlace, etc. 

La conclusión es que las desviaciones con respecto a estos valores desestabilizaran a una estructura 

dada. El aumento resultante en la energía potencial se conoce como la energía de tensión. También 

se utilizan otros términos como energía estérica y tensión estérica.  

Aritméticamente la energía de tensión   de una estructura se puede separar en varios componentes: 

 E tensión = E elongación de enlace + E deformación del ángulo + E torsión + E no 

enlace 
Eq.  5 

 

Donde:  

E elongación de enlace es la tensión que resulta cuando las distancias de enlace se distorsionan con 

respecto a sus valores ideales.  
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E deformación del ángulo la tensión que resulta por la expansión o contracción de ángulos de enlace.  

E torsión es la tensión que resulta por la desviación de ángulos de torsión con respecto a su relación 

estable.  

E no enlace es la tensión debida a fuerzas de atracción o repulsión entre átomos que no están enlazados 

entre sí.  

 

A menudo sucede que la formación de una molécula hace que dos átomos estén cercanos en el 

espacio, aun cuando pueden están separados por muchos enlaces. Aunque las fuerzas de van der 

Waals en los alcanos son de baja atracción en la mayoría de las distancias, dos átomos que están 

más cercanos que la suma de sus radios van der Waals experimentan fuerzas de repulsión que 

pueden dominar el termino E no enlace. Esta desestabilización resultante se conoce como tensión de 

van der Waals. Otra interacción no enlazante es la coulómbica, que es la fuerza de atracción entre 

átomos con cargas opuestas, o la fuerza de repulsión entre átomos con la misma carga. En mecánica 

molecular, cada componente de una tensión se describe separadamente por una expresión 

matemática desarrollada y refinada de modo que da soluciones que coinciden con las 

observaciones experimentadas para moléculas de referencia. Una rutina de minimización de 

energía de tensión por computadora busca la combinación de ángulos de enlace, distancias de 

enlace, ángulos de torsión e interacciones sin enlaces que tengan la tensión total mínima.   

Los cálculos en mecánica cuántica se basan en las ecuaciones de Schrödinger. En vez de tratar 

moléculas como colecciones de átomos y enlaces, se enfoca en los núcleos y los electrones, y trata 

a los electrones como ondas. La energía de una especie química se determina como la suma de las 

fuerzas de atracción (núcleo-electrón) y de repulsión (núcleo-núcleo y electrón-electrón), más las 

energías cinéticas de los electrones y los núcleos. Al minimizar la energía total se obtiene una serie 

de soluciones que se llaman funciones de onda, que son equivalentes a los orbitales. Los cálculos 

basados en la mecánica cuántica generalmente se conocen como cálculos de orbital molecular 

(MO, por sus siglas en ingles). 

La minimización de la energía de tensión por mecánica molecular se considera cada vez más como 

un paso preliminar antes de realizar un cálculo de MO. Se construye una molécula, se minimiza 

su geometría por mecánica molecular y enseguida se usan métodos de MO para calcular la energía, 

la geometría y otras propiedades. [24] 
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2.5.1 Relación Química Cuántica/Mecánica Cuántica 

Se utiliza la mecánica cuántica y la teoría de los campos, para aplicarlos en problemas químicos. 

Está rama de la química es básicamente teórica y utiliza las matemáticas para describir el 

comportamiento de la materia, molecularmente hablando. Uno de los usos de la química cuántica 

es el estudio de los átomos y las moléculas, de su comportamiento, así como de las propiedades y 

reactividad química, etc. 

El estudio de esta parte de la ciencia, tiene gran relación con otros campos científicos como son la 

física molecular y atómica, fisicoquímica, etc., esto ha hecho que las aportaciones a este campo 

hayan llegado tanto de químicos, como físicos. El alemán Friedrich Hund y el norteamericano 

Robert S. Mulliken, realizaron un método alternativo, conocido como Hund-Mulliken o de 

orbitales moleculares, en el cual los electrones se definían como funciones matemáticas que 

estaban deslocalizadas por las moléculas. Este método se ha comprobado que es más eficaz para 

predecir propiedades que el método de enlace de valencia no puede predecir. 

En un caso específico, encontramos que poniendo los núcleos de hidrógeno y oxígeno separados 

una distancia de alrededor de 1 Angstrom, éstos al formar un ángulo de 109º, la energía será 

mínima, o lo que sería lo mismo, un sistema de dos átomos de H y uno de oxígeno se encuentra 

energéticamente favorable combinándose para formar una molécula, de hecho todos los sistemas 

intentan minimizar su energía. Esto explica la combinación O + 2H → H2O espontáneamente, 

siendo así la energía: Eo + 2Eh – Ea 

Igualmente se hace por el cálculo de la propiedad macroscópica, a partir del conocimiento de los 

átomos constituyentes. 

La mecánica cuántica proporciona el fundamento de la fenomenología del átomo, de su núcleo y 

de las partículas elementales (lo cual requiere necesariamente el enfoque relativista). También su 

impacto en teoría de la información, criptografía y química ha sido decisivo entre esta misma. [25] 
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2.5.2 Inestabilidad de Átomos Clásicos en química Cuántica.  

La mecánica cuántica resolvió a través del modelo de Bohr, fue el de la estabilidad de los átomos. 

De acuerdo con la teoría clásica un electrón orbitando alrededor de un núcleo cargado 

positivamente debería emitir energía electromagnética perdiendo así velocidad hasta caer sobre el 

núcleo. La evidencia empírica era que esto no sucedía, y sería la mecánica cuántica la que 

resolvería este hecho primero mediante postulados ad hoc formulados por Bohr y más tarde 

mediante modelos como el modelo atómico de Schrödinger basados en supuestos más generales. 

En mecánica clásica, un átomo de hidrógeno es un tipo de problema de los dos cuerpos en que el 

protón sería el primer cuerpo que tiene más del 99% de la masa del sistema y el electrón es el 

segundo cuerpo que es mucho más ligero. Para resolver el problema de los dos cuerpos es 

conveniente hacer la descripción del sistema, colocando el origen del sistema de referencia en el 

centro de masa de la partícula de mayor masa, esta descripción es correcta considerando como 

masa de la otra partícula la masa reducida que viene dada por: 

 
Eq.6 

Siendo mp la masa del protón y mc la masa del electrón. En ese caso el problema del átomo de 

hidrógeno parece admitir una solución simple en la que el electrón se moviera en órbitas elípticas 

alrededor del núcleo atómico. Sin embargo, existe un problema con la solución clásica, de acuerdo 

con las predicciones de electromagnetismo partícula eléctrica que sigue un movimiento acelerado, 

como sucedería al describir una elipse debería emitir radiación electromagnética, y por tanto perder 

energía cinética, la cantidad de energía radiada sería de hecho: 

 
Eq. 7 

 

 

Ese proceso acabaría con el colapso del átomo sobre el núcleo en un tiempo muy corto dadas las 

grandes aceleraciones existentes. A partir de los datos de la ecuación anterior el tiempo de colapso 

sería de 10-8 s, es decir, de acuerdo con la física clásica los átomos de hidrógeno no serían estables 

y no podría existir más de una cienmillonésima de segundo. 

Esa incompatibilidad entre las predicciones del modelo clásico y la realidad observada llevó a 

buscar un modelo que explicara fenomenológicamente el átomo. El modelo atómico de Bohr era 

un modelo fenomenológico y provisorio que explicaba satisfactoriamente aunque de manera 

https://es.wikipedia.org/wiki/Electromagnetismo
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heurística algunos datos, como el orden de magnitud del radio atómico y los espectros de absorción 

del átomo, pero no explicaba cómo era posible que el electrón no emitiera radiación perdiendo 

energía. La búsqueda de un modelo más adecuado llevó a la formulación del modelo atómico de 

Schrödinger en el cual puede probarse que el valor esperado de la aceleración es nulo, y sobre esa 

base puede decirse que la energía electromagnética emitida debería ser también nula. Sin embargo, 

al contrario del modelo de Bohr, la representación cuántica de Schrödinger es difícil de entender 

en términos intuitivos. [26] 

 

 

  

https://es.wikipedia.org/wiki/Valor_esperado
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Capitulo III 

Metodología 

3.1 Teoría ETC 

El BG se define como la diferencia de energía entre la banda de valencia y la banda de conducción. 

En el BG no hay estados electrónicos disponibles; esto significa que cuando se aplica un campo 

eléctrico, los electrones no pueden aumentar su energía. 

En la teoría cuántica, se conoce como HOMO y LUMO, y en la antigua teoría se conocen como 

E- y E +. El LUMO se define como el rango de energía electrónica que permite la aceleración en 

los electrones por la presencia de corrientes eléctricas y también se llama banda de conducción; 

HOMO se define como el intervalo de energía más alto que está ocupado por electrones en valor 

de cero absoluto y se llama banda de valencia. El HOMO es el orbital más lleno de electrones, 

mientras que el LUMO es el orbital que carece de electrones. El HOMO igual a cero (HOMO 0) 

es la última capa llena de orbitales lo que significa que está en el último orbital de valencia. El 

LUMO igual a cero (LUMO 0) es la última capa que carece de electrones 

EP se define como la energía potencial total de la molécula. Es un vector de campo electrostático 

que se define como el potencial que el electrón necesita para saltar el radio de Bohr (0.53 

Armstrong) por su fuerza electromotriz natural calculada (CEM). El valor E negativo (E-) es el 

potencial electrostático con polos negativos, mientras que el valor E positivo (E +) es el potencial 

del electrón de protones [6]. El EP, en otras palabras, significa que tener 1 EP tiene 1 voltio para 

Armstrong. El EP se obtiene por la diferencia absoluta de E- y E +. 

El ETC se define como el parámetro adimensional que describe una reacción electroquímica, que 

se interpreta como el número de veces que la energía potencial debe saltar al BG. Se calcula 

dividiendo por completo el BG y el EP. Es decir, si tiene un BG de 10 y un ETC de 40, significa 

que necesita 40 veces el valor de EP en EV para que el BG de 10 salte de HOMO a LUMO. [27] 
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Para el estudio cuántico de este proyecto se utilizó el programa Hyperchem con la finalidad de 

estudiar el comportamiento de los compuestos químicos como se muestra en la siguiente imagen 

de diseño de la molécula de Lx.  

  

 

Figura 6. Zona de probabilidad de interacción de las moléculas 

según sus pozos cuánticos. 
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Figura 7. Diseño molecular en HiperChem de una molécula de Lx. 

 

 

 

Con el uso de este programa se obtuvieron los siguientes datos: 

HOMO: orbital lleno de electrones  

LUMO: orbital con faltantes de electrones. El lumo es la de conducción.  

Estos informan la forma de los orbitales de los elementos/compuestos que se analizan.  

Banda de valencia (BG): Banda prohibida que se obtiene de la resta de homo y lumo como valor 

absoluto.  Los datos que se obtengan se ordenaron en una tabla de Excel quedando como primero 

lugar Homo para realizare las mezclas en el orden correcto, es decir, REDUCTOR-OXIDANTE.  
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Figura 8. Distribución electrónica de una molécula de Lx. 

 

Cuando la molécula se presenta de color azul es la zona más acida, rojo: base. Verde: neutral.  

Homo= En el software se calibra a 0 ya que me interesa saber la última orbita llena de electrones. 

Lumo= se calibra 0 ultimo orbital de conducción. (Química cuántica usa estos dos) 

Estos cálculos representan la diferencia entre ambos es BG.  

E-: polo negativo  

E+: polo positivo.  (Para la química clásica) 

EP: diferencia de potencial electrostático. El EP es la energía potencial que necesita el electrón 

para saltar a otro orbital.  

Calculo de la FEM (EP) para que salte el electrón. La FEM (o EP para química) es natural sin 

agregar campos electrostáticos.  

ETC es el coeficiente de transferencia electrónica (de interés para conocer al realizar el cruce las 

bandas de los compuestos analizados individualmente para calcular el de menor cantidad que me 

dirá cuando el compuesto actué como REDUCTOR o como OXIDANTE, de esta manera el cruce 

de bandas me dice que la combinación de estos es el que necesitare usar para que mis hipótesis se 

cumplan). El valor de ETC representa la cantidad de ese valor para saltar del homo a lumo con la 

cantidad de electronvoltios de ese electrón.  

En la figura 8 se muestra como la molécula de látex natural tiene distribuidos sus electrones 

mostrando el potencial electrostático. De este análisis se obtiene la E- Y E+. La zona azul 

representa la parte acida del compuesto, la  zona roja, la zona básica, la zona verde es la zona 

neutral. 
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3.1.1 Banda prohibida/BG. 

 

La banda prohibida, (en inglés bandgap), en la física del estado sólido y otros campos relacionados, 

es la diferencia de energía entre la parte superior de la banda de valencia y la parte inferior de la 

banda de conducción. Esta cantidad se encuentra presente en aislantes y semiconductores, su 

predicción puede llegar a ser un reto para muchos de los métodos teóricos relacionados con la 

Teoría de bandas. 

La conductividad eléctrica de un semiconductor intrínseco (puro) depende en gran medida de la 

anchura del gap. Los únicos portadores útiles para conducir son los electrones que tienen suficiente 

energía térmica para poder saltar la banda prohibida, la cual se define como la diferencia de energía 

entre la banda de conducción y la banda de valencia. 

La teoría BCS llega, aplicando la física cuántica, a una importante ecuación que desenvuelve un 

papel central en dicha teoría, y se suele conocer como ecuación de la banda prohibida o bien 

ecuación del gap: 

 

 

 

 

 

 

Gracias a la ecuación de la banda prohibida es posible calcular muchas cantidades termodinámicas 

en superconductores como la entropía, el calor específico, la energía interna o la energía libre en 

función de la temperatura, lo cual es fundamental para predecir resultados experimentales. 

 

 

 

3.1.2 Orbitales Homo y  Lumo. 

Para que existan los orbitales en las moléculas es necesario construir funciones de onda 

monoelectrónicas para las moléculas. Los orbitales moleculares se construyen mediante una 

combinación lineal de orbitales atómicos de los átomos que forman parte de la molécula. Todos 

los átomos de la molécula contribuyen con sus orbitales atómicos para formar orbitales 

moleculares.  

 
Eq. 8 
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Eq. 9 

 

 

Los electrones que en un principio correspondían a un átomo al estar en los orbitales atómicos, 

ahora pertenecen a todos los átomos que forman la molécula al estar en los orbitales moleculares. 

Los objetivos de la teoría de orbitales moleculares es describir moléculas de forma similar a como 

describimos átomos, esto es, en términos de orbitales, diagramas de energía de los orbitales y 

configuración electrónica. [28] 

 

3.1.2.1 Orbitales Atómicos y Moleculares. 

En átomos, los electrones ocupan orbitales atómicos, pero en moléculas ocupan orbitales 

moleculares similares en los cuales rodean a la molécula. Los 2 orbitales atómicos 1s se combinan 

para formar 2 orbitales moleculares, uno de enlace (s) y uno de antienlace (s*). 

 

 

Figura 9.  Ejemplo de orbitales moleculares para el H. 
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3.1.2.2 Moléculas Diatónicas Homo nucleares. 

 

 

Figura 10. Ejemplo de energía como función de longitud de enlace en un H+ 

 

 

La combinación de orbitales 1s da dos valores en la energía: Un orbital σ 1s de enlace (menor 

energía que los 1s separados). El  orbital σ 1s  de antienlace (mayor energía que los 1s separados).  

El HOMO es a los semiconductores orgánicos y puntos cuánticos, lo que la banda de valencia es 

a los semiconductores inorgánicos. 

 

3.1.2.3 Moléculas Lumo.  

La diferencia deenergías del HOMO y LUMO, denominada salto de banda, algunas veces puede 

servir como una medida de laexcitabilidad de la molécula: a menor energía, más fácilmente pued

e ser excitada. 

Cuando la molécula forma un dímero o un agregado, la proximidad de los orbitales de moléculas 

diferentes induce a la separación de los niveles de energía HOMO y LUMO. Esta separación 

produce subniveles vibracionales donde cada uno tiene su propia energía, ligeramente diferente 

uno de otro. Cuando hay suficientes moléculas influenciándose mutuamente (por ejemplo, en un 

agregado), hay tantos subniveles que no se percibe su naturaleza discreta: forman un continuum. 

No consideramos más niveles de energía, sino bandas de energía. [29] 

 

 

 

http://www.esacademic.com/dic.nsf/eswiki/818030
http://www.esacademic.com/dic.nsf/eswiki/429848
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3.1.3 Energía Potencial Total de la Molécula/EP. 

 

La energía potencial Ep(r) de una molécula debida a las fuerzas intermoleculares es una función 

de r, la distancia entre los centros de las dos moléculas interactuantes. Esta función se puede 

expresar mediante una función conocida como potencial de Lennard-Jones. 

El potencial de Lennard-Jones tiene una forma similar al potencial de Morse, una fórmula empírica 

que describe bastante bien la energía potencial del estado ligado de una molécula diatómica para 

una configuración electrónica dada. 

 

Eq. 10 

 

Los parámetros r0 y E0 están determinados por la estructura de las moléculas individuales. Para 

r>r0 la pendiente de Ep(r) es positiva, la fuerza es atractiva, para r<r0, la pendiente es negativa y 

la fuerza es fuertemente repulsiva, mientras que para r=r0 la fuerza es nula (mínimo de la energía 

potencial). [30] 

 

3.2 Descripción del Método. 

SE-PM3 es un programa de modelado molecular utilizado por científicos para analizar la 

composición de las moléculas para quantum HOMO-LUMO, BG, EP y otras propiedades. 

Estos datos se utilizan para formar la tabla donde están los ETC's de la interacción entre el Lev y 

el NB. 

El Software Hyperchem Professional realiza Modelado molecular y análisis de Lx, Qn y, Rl 

(Hyperchem, hipercubo, Multi en Windows, serie 12-800-1501800080). El tamaño de letra para 

encabezado es 11 puntos negritos y subsecciones con 10 puntos y no negrita. Hacer no subrayar 

ninguno de los encabezados, o agregar guiones, dos puntos, etc. [27] 
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Tabla 2.  Parámetros usados para cálculos cuánticos de HOMO y LUMO. 

Parameter Value Parameter Value 

Total charge 0 Polarizability Not 

Spin Multiplicity 1 
Geometry Optimization 
algorithm 

Polak-Ribiere 
(Conjugate Gradient) 

Spin Pairing RHF 
Termination condition RMS 
gradient of 

0.1 Kcal/Amol 

State Lowest Convergent 

Limit 
0.01 Termination condition or 195 maximum cycles 

Interaction Limit 50 Termination condition or In vacuo 

Accelerate Convergence Yes Screen refresh period 1 cycle 
 

 

 

 

Tabla 3. Parametros utilizados para visualizar el mapa del potencial electrostático de la molécula que 

se analiza. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Parameter value Parameter Value 

Molecular Property 
Property 

Electrostatic 

Potential 

Contour Grid increment 0.05 

Representation 3D Mapped 

Isosurface 

Mapped Function 

Options 

Default 

Isosurface Grid: Grid 

Mesh Size 
Coarse Transparency level A criteria 

Isosurface Grid: Grid 

Layout 
Default 

Isosurface Rendering: 

Total 

charge density contour 

value 

0.015 

Contour 

Grid: 

Starting 

Value 

Default Rendering Wire Mesh 
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Para realizar el cálculo de ETC es necesario seguir los siguientes pasos del procedimiento. 

1.- Selecciona la molécula que se analizara en el software HyperChem. 

2.- Se realiza el diseño colocando los elementos que componen la molecula. 

3.- Se agregan los hidrógenos (de ser necesario) para completar y cerrar los enlaces de la molecula. 

4.- Optimiza la molecula para alinearla según los parámetros que el software tiene por default. 

5.- Calculan los orbitales Homo y Lumo (calibrados a 0, para que el último orbiral indique la falta de 

electrones) 

6.- Se grafican las propiedades moleculares para el calculo de potencial electrostático, se calcula en 3D 

y en degrade de colores de menor concentración (azul) a mayor concentración (rojo). 

7.- El potencial Electrostático deberá estar calibrado en 0.015. Esta cantidad adimensional deberá ser 

establecida ya que el programa no lo tiene predeterminado. 

 

A continuación se mostraran las imágenes de los pasos realizados para el diseño de las moléculas Lx, Qn 

y Rl  por el software Hyperchem.  

 

   

Figura 11. Tabla de elementos del software Hyperchem. 
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En la figura 11 de la descripción del método se observa la tabla de elementos para el diseño de las 

moléculas. La primera molécula diseñada, Lx, cuenta con una composición química de cinco carbonos 

con  dos dobles enlaces en el carbono 1 y carbono 2, llenando los espacios vacíos con hidrógenos, es 

decir: C5H8.  

 
 

 

Figura 12. Modelado del Lx con hidrógenos. 

 

 

Al realizar la posición de los cinco carbonos de la molécula de Lx como se muestra en la figura 

12, se busca la opción construir (build en inglés) en la parte superior de la pantalla para agregar 

los Hidrógenos faltantes. Una vez agregados se tiene en diseño de la molécula para comenzar los 

cálculos.  
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Figura 13. Optimización de la molécula de Lx. 

 

Una vez realizado el modelado, se optimiza geométricamente la molécula de Lx. Esto con el fin 

de calcular el peso correcto de este compuesto. 

Nota 1: si no se optimiza la molécula, el cálculo de los orbitales y su potencial 

electrostático no serán posible.  

Nota 2: los datos serán arrojados por “default” para la optimización de la molécula.  

Para realizar esta optimización es necesario entrar en la pestaña “compute” como se muestra en la 

figura 13. 

 

 

Figura 14. Optimización de la molécula de Lx. 
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Nota 3: Una vez realizada la optimización geométrica de la molécula se pueden corroborar 

los datos para verificar que se está diseñando la molécula correcta y no se cometió un error 

en el diseño. Esto es comprobable mediante el cálculo de la masa atómica del compuesto.  

 

 

Para poder realizar el cálculo de la masa atómica es necesario entrar en la pestaña superior 

“compute” de la pantalla y dar clic en “QSAR Properties” y entrar en la opción masa (mass por su 

nombre en inglés). 

 

Figura 15. Masa molar del compuesto Lx.[Wikipedia] 

 

Nota 4: Después de cada acción y/o cambio que se realice en la molécula (como lo muestra 

en la figura 15) será necesario optimizar nuevamente la molécula. De no hacerlo el 

programa no permitirá avanzar en el cálculo.  
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Figura 16. Cálculos de los orbitales Homo y Lumo en la Molécula de Lx. 

 

 

La figura 16 muestra con una flecha roja la opción en la que se debe entrar para calcular el orbital 

Lumo en cero como lo muestra la flecha amarilla.  Los datos relevantes de los cuales se obtendrán 

los cálculos para Excel son los arrojados en la opción Energy (flecha verde).  

 

 

Nota 5: se realizan los mismos pasos para calcular el orbital Homo.  

 

Una vez calculados los datos, serán recolectados en una tabla de Excel.  

 

Se continúa con los cálculos del software para el potencial electrostático de la molécula de Lx.  
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Figura 17. Cálculo para  gráficos moleculares de potencial electrostático. 

 

En la parte superior de la pantalla se encuentra nuevamente la pestaña “compute” para entrar en 

la opción de “plot molecular graph” para el potencial electrostático.  

 

Dentro de la opción, se dirige a propiedades moleculares y se opta por “Electrostatic potential” o 

potencial electrostático en español en representación 3D  “Mapped Isosurface”.   

 

     
Figura 18. Parámetro para cálculo de potencial electrostático. 
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Como se observa en la figura 18 los parámetros para el total de carga de densidad deberá ser 

establecido por el usuario en 0.015, así como el mapeo 3D que va de color rojo a verde y azul.  

 

 

Figura 19. Propiedades para el grafico molecular de la molécula Lx. 

 

 

Una vez realizado los cálculos se obtendrá lo observado en la figura 20 para la molécula Lx. Este 

mapeo arrojara los datos de E+ y E- como se observa en la imagen en la parte superior izquierda. 

.  

 

Nota 6: Se deben considerar los signos de menos y más en los datos obtenidos del mapeo 

ya que serán de utilidad para el cálculo de ETC.  

 

 

 

El mapeo de estas moléculas nos ayudara a distinguir de manera teórica las posibilidades de una 

mezcla entre los compuestos.  
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Figura 20. Mapeo Electrostático de Lx. 

 

Se continúa con el cálculo de la molécula Rl. Este compuesto tiene una nomenclatura según la 

IUPAC de (2E, 4E, 6E, 8E)-3,7-Dimetil-9-(2, 6,6-trimetilciclohex-1-en-1-il) nona-2, 4, 6,8-

tetraen-1-ol (Retinol) 

Su fórmula química es C20H30O con un peso mol. De 286. 45 g/mol.  

Se realiza el primer paso como en la figura 11 con el Lx. Abriendo la tabla periódica en la pestaña 

del software que se nombra como “draw” o dibujo. 

 

Se procede con el dibujo de los 20 carbonos y el oxígeno presente en la molécula. La figura 21 

muestra el diseño formado en Hyperchem.  

 

Nota 7: Se consideran los dobles o triples enlaces que estén presentes en la molécula 

diseñada de no ser así, la optimización de la molécula será incorrecta, así como su peso 

molar. La unión en rojo representa el enlace del oxígeno con el carbono e hidrogeno.  
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Figura 21. Modelado del Rl. 

 

 

Posterior al modelador del compuesto Rl, se realizan los mismos pasos establecidos para el Lx y 

el Qn como se describen de la imagen 12 a la 19. No es posible omitir ningún paso.  

El diseño de la molécula presenta 5 dobles enlaces iniciando en el ciclo hexeno.  

 

 
Figura 22. Mapeo electrostático de la molécula de Rl. 
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Se observa en la molécula de Rl la concentración en una esquina del compuesto, lo que indica una 

mayor concentración de energía de este debido a la complejidad de la molécula.  

 

El diseño de la molécula de Qn presenta 3 uniones de ciclo hexenos con ramificaciones NH2 y OH.   

 

 

 

Figura 23.  Modelado del compuesto Qn. 

 

 

 

La figura 23 muestra enlaces en color rojo para diferenciar los elementos de carbono, oxigeno e 

hidrogeno.  
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Figura 24.  Mapeo Electrostático de la molécula de Qn. 

 

 

 

El mapeo en la figura 24 demuestra las áreas en las que se encuentra el mayor contenido de carga 

negativa (electrones) distribuidos uniformemente en la molécula.  

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



García Aguilar Karina, Análisis Cuántico de formación de un 
Biomaterial de Látex, Retinol y Quitosano para aplicaciones 
Biomédicas. 

 47 

 

 

 

Capitulo IV 

Resultados y Discusión. 

4.1 Cálculos de compuestos. 

 
Una vez realizados estos cálculos en el software, se realizan  los cálculos en Excel para obtener 

los valores absolutos de estos.  

En la siguiente imagen se muestran las tablas realizadas: 

 

Tabla 4. Resultado de los cálculos de las moléculas diseñadas en Hyperchem. 

Compuesto HOMO LUMO BG E- E+ EP ETC 

Lx -9.351 0.278 9.629 -0.003 0.104 0.107 89.9906542 

Rl -8.228 -0.4834 7.7446 -0.11 0.183 0.293 26.4320819 

Qn  -9.726 1.662 11.388 -0.114 0.328 0.442 25.7647059 
 

Con el fin de comprender mejor los datos obtenidos en las tablas de Excel (tabla 4 y 5) se explica 

que homo representa más energía negativa en la molécula (es decir mayor concentración de 

electrones), y lumo la mejor cantidad de energía negativa.  

El EP es la diferencia de toda la suma vectorial, es decir, la polaridad de toda la molécula. Entre 

más se acerque a la zona roja (figura 8) se aproxima al pH.  

El ETC es la cantidad de EP que se necesita para realizar un salgo en la banda prohibida del pozo 

cuántico, conocida como BG para los cálculos de potencial electrostático.  

Al realizar el salto (BG) se puede formar un enlace químico dando lugar a otro compuesto, o puede 

saltar la fuerza de VanderWalls para formar una solución. Teniendo en cuenta que las fuerzas de 

VanderWalls son fáciles de romper por sus enlaces débiles.  

Entre más alto es el ETC menos soluble será este al compararlo con otro compuesto que se desee 

mezclar. Esto se ejemplifica en la tabla 5. 
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Tabla 5. Cruce de bandas entre los compuestos para formación de un Biomaterial. 

 

Reductor-Oxidante HOMO LUMO BG E- E+ EP ETC 

Lx-Rl -9.351 -0.4834 8.8676 -0.003 0.183 0.186 47.6752688 

Rl-Lx -8.228 0.278 8.506 -0.11 0.104 0.214 39.7476636 

Lx-Qn -9.351 1.662 11.013 -0.003 0.328 0.331 33.2719033 

Qn-Lx -9.726 0.278 10.004 -0.114 0.183 0.297 33.6835017 

Rl-Qn -8.228 1.662 9.89 -0.11 0.328 0.438 22.5799087 

Qn-Rl -9.726 -0.4834 9.2426 -0.114 0.183 0.297 31.1198653 

 

 

 

El ETC menor de la tabla 5 se encuentra de la mezcla de Rl y Qn lo que indica una alta probabilidad 

de solubilidad entre ambos compuestos. 

La tabla de cruce de banda servirá para graficar los puntos en los pozos cuánticos.  

 
 

 

Tabla 6. Valores de banda cruzada. 

  Reductor Oxidante Interacción ETC Límites 

Sust. Pura 
Lx Lx Lx--Lx 89.99 Superior 

Rl Rl Rl--Rl 26.432 Inferior 

Banda 

cruzada 

Lx Rl Lx--Rl 41.631   

Rl Lx Rl--Lx 39.562   
 

 

Lo valores de ETC en el cruce de banda representan el compuesto con mayor probabilidad de 

combinación entre ellos, sin alterar su composición química.  

Los compuestos trabajan en conjunto para formar una mezcla homogenea. El valor de menor ETC 

muestra que estos compuestos produciran la reaccion deseada.  
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Tabla 7. Valores de pares y trios de Compuestos. 

COMPUESTOS  HOMO LUMO BG E- E+ EP ETC 

LX-RL -9.351 -0.4834 8.8676 -0.003 0.183 0.186 47.6752688 

RL-LX -8.228 0.278 8.506 -0.11 0.104 0.214 39.7476636 

LX-QN -9.351 1.662 11.013 -0.003 0.328 0.331 33.2719033 

QN-LX -9.726 0.278 10.004 -0.114 0.183 0.297 33.6835017 

RL-QN -8.228 1.662 9.89 -0.11 0.328 0.438 22.5799087 

QN-RL -9.726 -0.4834 9.2426 -0.114 0.183 0.297 31.1198653 

QN-RL/LX -9.726 0.278 10.004 -0.114 0.104 0.218 45.8899083 

LX/QN-RL -9.351 -0.4834 8.8676 -0.003 0.183 0.186 47.6752688 

RL-QN/LX -8.228 0.278 8.506 -0.11 0.104 0.214 39.7476636 

LX/RL-QN -9.351 1.662 11.013 -0.003 0.328 0.331 33.2719033 
 

 
 
 
Los cálculos en la tabla 6 muestran tres valores menores de ETC en las combinaciones para 

mezclar los materiales. Muestran  que es posible la mezcla homogénea de estos compuestos.  

 
 
 
 

 

  

 

 

 

Figura 25  Interacción  de la mezcla de los compuesto y sus valores ETC. 

 
 
 
La tabla 5 distribuye las combinaciones de los compuestos combinados para obtener los ETC 

menores con los que trabajar para llegar a una combinación estable.  

 
 
 
 

Las gráficas de pozo cuántico  (Figura 26 y 27) tienen dos líneas que representan los límites 

superior e inferior (ETC mayor y ETC menor).  

 

Rl 

Qn 

Lx 

Rl 

ETC= 22.57 

ETC= 33.27 

ETC= 39.74 
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Los puntos negros graficados ubican el porcentaje de probabilidad de que ocurra una reacción 

química con la combinación de dos de los tres compuestos.   

La línea verde represente el límite superior (valor más alto de ETC del compuesto individual que 

es calculado). La línea roja es el límite inferior (valor menor de ETC del compuesto individual). 

Los puntos graficados son Los ETC de las bandas cruzadas. Si uno de los puntos sale por debajo 

del límite inferior obtenemos que tiene mayor probabilidad de reacción; con un valor de más del 

75% de que ocurra la reacción.  

Si el punto queda en medio de los dos límites significa que la probabilidad de que ocurra la reacción 

es del 50%, es decir, que ambas combinaciones pueden ocurrir. (Ya sea el látex como reductor o 

como oxidante). Del límite superior hacia arriba es zona de probabilidad baja es decir menos del 

25% que ocurra la reacción.  

 
Nota 8: las medidas tomadas para la mezcla de Lx, Qn y Rl variaron para formar diferentes 

pruebas de en cajas Petri. Es decir, de forma empírica y/o al azar, se calculaba de .200 gr, 

0.250 gr, 0.300 gr, hasta 1 gramo de Qn y Lx. Esto para en un futuro realizar las pruebas 

en animales y humanos se entienda cual es la concentración adecuada para una buena 

cicatrización. El Lx deberá solo cubrirar la primera parte de la caja Petri para que 

solidifique por completo.  

 
 
 
 
 
 

 

Grafica 1. Pozo cuántico, ETC  de la interacción entre Lx y Rl. 
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Tabla 8. Interacción del componente reductor y oxidante de Lx y Rl. 

 Reductor Oxidante Interacción ETC Límites 

Sust. Pura 
Lx Lx Lx--Lx 89.99 Superior 

Qn Qn Qn--Qn 26.432 Inferior 

Banda 
cruzada 

Lx Qn Lx--Qn 33.271  

Qn Lx Qn--Lx 33.683  
 

 
 
 
La tabla 8 muestra las interacciones y/o cruces de banda entre el Lx y el Qn. Esto se muestra 

graficado en la figura 27 para encontrar la probalidad de formación de estos compuestos.  

 

 
 

 

Grafica 2. Pozo cuántico, ETC  de la interacción entre Lx y Qn. 
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Figura 26. Vaciado de Lx, Qn y Rl para pruebas prácticas en laboratorio en la 

formación de un nuevo biomaterial.  

 

En la figura 26 se observan las practicas realizadas en laboratorio para comprobar las teóricas 

cuánticas calculadas anteriormente. Esto con el propósito de demostrar que el material es posible 

de formar.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 27. Formación de Biomaterial con Lx, Qn y Rl. 
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La figura 27 muestra las pruebas realizadas en laboratorio comprobando que el cálculo cuántico 

de ETC (cálculo de alta reacción química entre los compuestos) forma el biomaterial.  

 

 

Tabla 9. Pares de AA con las mezclas de Lx, Qn y Rl. 
 

NUM.  ANTIOX. OXID. HOMO LUMO BG E- E+ EP ETC 

1 QN-RL/LX LEU-GLY -9.726 0.9015826 10.6275826 -0.114 0.159 0.273 38.928874 

2 QN-RL/LX LEU-LYS -9.726 0.9427313 10.6687313 -0.114 0.195 0.309 34.5266385 

3 LEU-LYS QN-RL/LX -9.645295 0.278 9.923295 -0.126 0.104 0.23 43.1447609 

4 QN-RL/LX ILE-GLN -9.726 0.7548746 10.4808746 -0.114 0.192 0.306 34.2512242 

5 QN-RL/LX ILE-LYS -9.726 0.9427313 10.6687313 -0.114 0.195 0.309 34.5266385 

6 QN-RL/LX GLY-ILE -9.726 0.971656 10.697656 -0.114 0.188 0.302 35.422702 

7 QN-RL/LX GLY-GLN -9.726 0.7548746 10.4808746 -0.114 0.192 0.306 34.2512242 

8 QN-RL/LX LYS-ILE -9.726 0.971656 10.697656 -0.114 0.188 0.302 35.422702 

9 QN-RL/LX VAL-GLN -9.726 0.7548746 10.4808746 -0.114 0.192 0.306 34.2512242 

10 QN-RL/LX VAL-ILE -9.726 0.971656 10.697656 -0.114 0.188 0.302 35.422702 

11 QN-RL/LX VAL-LYS -9.726 0.9427313 10.6687313 -0.114 0.195 0.309 34.5266385 

12 LEU-GLN LX/RL-QN -9.645295 1.662 11.307295 -0.126 0.328 0.454 24.9059361 

13 LEU-GLY LX/RL-QN -9.645295 1.662 11.307295 -0.126 0.328 0.454 24.9059361 

14 LEU-LYS LX/RL-QN -9.645295 1.662 11.307295 -0.126 0.328 0.454 24.9059361 

15 ILE-LYS LX/RL-QN -9.872066 1.662 11.534066 -0.128 0.328 0.456 25.2940044 

16 GLY-ILE LX/RL-QN -9.902413 1.662 11.564413 -0.137 0.328 0.465 24.8697054 

17 LYS-GLY LX/RL-QN -9.520605 1.662 11.182605 -0.127 0.328 0.455 24.5771538 

18 VAL-GLN LX/RL-QN -9.913814 1.662 11.575814 -0.131 0.328 0.459 25.2196383 

          

 

La tabla 9  muestra las interacciones de las mezclas de los compuestos principales del biomaterial 

con los AA necesarios para la regeneración del tejido epitelial y muscular [27]. Las interacciones 

menores presentan la probable reacción química entre las mezclas trabajando como oxidantes y 

antioxidantes. La obtención de ETC describe que las reacciones serán probables para beneficio del 

crecimiento de células epiteliales en pacientes que presenten heridas superficiales.  
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Las pruebas teóricas por análisis cuántico muestran que es posible la combinación de los 

compuestos que interactúan con los AA (Aminoácidos) que participan en la regeneración de 

músculos y tejido epitelial presente en la piel del ser humano.  

 

El Lx es la base de este nuevo biomaterial en combinación con los sustratos que realizaran la 

interacción y la posible regeneración de tejido epitelial. Los compuestos Rl y Qn tienen el ETC de 

valor menor lo que concluye una alta reacción química entre ambos.  
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Capitulo V 

Conclusiones y Trabajos Futuros. 

Las heridas en la piel, ya sea por diabetes mellitus o causas agenas a una enfermedad, son variadas 

y pueden ser complicadas. La formación de algunas llagas o heridas que se infectan y de manera 

deficiente la curación puede provocar amputación de extremidades. El objetivo de este estudio es 

la intersección de un compuesto externo con una mejor utilidad. 

 

Como conclusiones encontramos las siguientes enlistadas por orden de importancia:  

 
1.- El Lx es altamente reaccionable con los compuestos de Qn y Rl. 

2.- La combinación de los tres compuestos (Lx, Qn, Rl) es posible por los bajos niveles de que 

presentan los ETC. 

3.- La más alta interacción es con el Qn y Rl cuando trabajan como antioxidante y oxidante 

respectivamente.  

4.- Al combinar los tres compuestos se calcula un ETC de 33.2719033 cuando el Lx trabaja como 

agente reductor.  

5.- Los compuestos muestran en sus pozos cuánticos la alta solubilidad y formación de un 

compuesto homogéneo.  

6.- Los experimentos realizados comprueban el cálculo por química cuántica.  

7.- Se forma un parche de Lx, Qn y Rl.  

8.- Los ETC menores se presentan con Rl-Qn con 22.57.  

9.- Los compuestos de Lx, Qn y Rl interactúan con los AA del tejido epitelial y muscular. 

10.- La combinación de los tres compuestos principales para el biomaterial presentan alta reacción 

con los AA.  

 

Se logro la formación del biomaterial pero solo en su face de prueba, es decir aun no ha sido 

probado en piel para comprobar la cicatrización del tejido dañado. 

 

Es importante recalcar que en personas alérgicas a este material será imposible que pueda probarse 

debido a la reacción adversa en la piel que probablemente se forme. 

 

En los trabajos futuros encontramos las pruebas en animales para poder corroborar la función del 

biomaterial formado como un parche o plantilla para las personas que lo necesiten.  

 

 

El biomaterial deberá amoldarse de acuerdo a sus necesidades, es decir, dependiendo de la parte 

del cuerpo (superficial) que se desee utilizar el biomaterial tomara una forma diferente. 
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Los resultados de este estudio proporcionan información para los primeros pasos para descubrir 

nuevas tendencias con respecto a alguna enfermedad.  

Esta investigación ayudara al proceso de diseño de plantillas, parches o piel sintentica que 

funcionaran como controladores derivados de biomateriales.  

 

Basándonos en las conclusiones de este trabajo, logramos la formación de un biomaterial, es decir 

una mezcla homogénea que se solidifica para formar un parche que cubra la herida para curarla 

asépticamente puesto que como se explicó anteriormente,  el Lx posee la propiedad de ser aséptico 

e impide el paso de bacterias que produzcan una infección, siempre y cuando este sea utilizado de 

forma correcta en el cuerpo.  
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Anexo A 
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Anexo B 

Abreviaturas 
 

 Lx: Látex 

 Qn: Quitosano 

 Rl: Retinol 

 AA: Aminoácidos 

 Vpp: Vaso de precipitados 

 ETC: Coeficiente de Transferencia de Electrones 

 BG: Banda Prohibida 

 EP: Potencial Electrostático  
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Anexo C 

 
 

Fotografías del proceso de laboratorio. 

 

 

Toma de peso en balanza analítica de Rl y Qn. 

Se realizaron  varias medidas para diferentes 

pruebas en cajas Petri.  

 

Vaciado de Lx natural en Vpp de 1lt. 

 

 

Toma de medidas en probeta para vaciado de 

agua destilada, Qn y Lx.  

 

Mezcla de Qn y Lx con agua destilada.  
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Proceso de vaciado de mezcla de Qn y Lx. 

 

Pipeteado de mezcla. 

 

Formación del biomaterial.  

 

Formación del biomaterial con 24 horas de 

reposo en laboratorio.  
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Mezcla homogénea de Lx, Rl y Qn.  

 

 

 

Pipeteo para vaciado de mezcla en caja Petri 

estéril.  

 

Prueba de biomaterial formado en laboratorio.  
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