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RESUMEN

El presente trabajo muestra el estudio realizado por medio de la quimica cuantica del
comportamiento de las moléculas de Lx (latex) interactian con las moléculas de RI (Retinol) y Qn
(Quitosano).

Se investigo acerca de los tres compuestos antes mencionados, su importancia y propiedades
quimicas, asi como una breve explicacion de la tedrica quimica cuantica y su importancia para
desarrollar esta investigacion.

Este trabajo se enfocado en la creacion de nuevos biomateriales para uso médico en pacientes que
requieran pronta cicatrizacion de heridas ya sea por enfermedad o por accidente del dia.

Para su desarrollo se realizaron simulaciones en el programa Hyperchem para determinar de forma
tedrica si era posible la formacion 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
(Aminoacidos) que propiciaban la regeneracion del tejido epitelial.

Se comprobd por medio del software que los compuestos que se usaron para estudiar las moléculas
de los que se componia el biomaterial deseado, lograron una solubilidad estable. Con las pruebas
de laboratorio se afirmé lo expuesto con el programa Hyperchem, es decir, la formacién de un
compuesto estable y solido similar a un parche de uso biomédico.
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Capitulo 1

Introduccion

Se define a la quimica como la ciencia que estudia la materia y sus transformaciones, asi como la
interaccion con el medio que la rodea. Es una rama de la ciencia que puede ser multidisciplinaria
y con la que es compatible cualquier ingenieria. La quimica cuantica ayuda a estudiar el
comportamiento de atomos y moléculas, en cuanto a sus propiedades Opticas, eléctricas,
mecanicas, magnéticas y quimicas.

Para el estudio cuantico de este proyecto se utilizd el programa HyperChem con la finalidad de
estudiar el comportamiento de los compuestos quimicos que se desean analizar.

Comprobando con este analisis que el estudio de un mapa electrostatico podremos obtener
resultados de unidn entre tres diferentes compuestos para la obtencion de una mezcla homogénea
como biomaterial de uso biomédico.

1.1 Objetivos

1.1.1 General

Estudiar en forma teorica-cuantica la sintesis de latex, (caucho natural) retinol y quitosano con
aplicaciones biomédicas formando un biomaterial posiblemente compatible con el tejido epitelial.
1.1.2 Especificos

a) Disefiar las moléculas a analizar (Latex, 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 cuanticos 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.

Formacion de un biomaterial de uso biomédico en base a una mezcla homogénea de Léatex, Retinol
y Quitosano compatible con tejido epitelial para la regeneracion y/o cicatrizacion de heridas.

¢Es posible formar un biomaterial con los compuestos latex, quitosano y retinol para uso
biomédico?

1.3 Justificacion.

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

Los aminoacidos presentes en la reparacion de la piel y con los que se realizo el analisis cuantico
(ademas de latex, quito sano y retino) son:

Isoleucina, valona, lisina, leucina, glutamina, glicina, pruina, cerina (estos ultimos de mayor
importancia para el tejido muscular).

Hoy en dia, nuestra sociedad demanda una mayor calidad de vida y soluciones para resolver los
problemas médicos de una poblacion cada vez mas envejecida. Una buena parte de estas soluciones
médicas pasan por utilizar “sustancias, de origen natural o sintético, en aplicaciones protésicas,
diagndsticas, terapéuticas o de almacenamiento y que no afectan de forma adversa a los
organismos vivos y sus componentes”. Asi es como el Instituto Nacional de Salud Americano
define los biomateriales.

Los biomateriales se utilizan para reemplazar érganos y tejidos dafiados con la intencién de aliviar
el dolor, como es el caso de las protesis de cadera, de rodilla o los espaciadores intervertebrales
para hernias discales. También es importante su utilizacion para restablecer y mejorar la funcion
de esos Organos o tejidos, como cuando se precisa un marcapasos para el corazén 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 colagenos y
bioceramicas en cirugias maxilofaciales. Otros biomateriales facilitan la curacién, como ocurre
con las suturas que permiten cerrar las heridas y las fijaciones dseas en casos de traumatismos. Por
altimo, existe un amplio abanico de biomateriales de todo tipo que se emplean como material
auxiliar en tratamientos y diagnosticos, tal como los catéteres, drenajes, sondas, apésitos, etc.
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1.4 Antecedentes
No existe suficiente informacion con respecto al tema de un biomaterial a base latex, pero algunas
de las investigaciones en las que fue posible apoyarse mencionan que los laboratorios de ingenieria
de tejidos dirigidos por el Profesor José Luis Ldépez 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 aplicacion en la regeneracion de tejido éseo, asi como
en la obtencion de factores de diferenciacion 6seos con el mismo fin. El estudio de nuevos
materiales se inicia con el disefio y produccion de estructuras 2D y 3D. En este sentido, las vias de
investigacion se encaminan principalmente en tres grupos de materiales diferentes: El quitosano y
sus derivados; Ceramicas de B-TCP e Hidroxiapatita y Matrices de nanotubos de carbon.
Otras investigaciones ha presentado articulos aplicando las tecnologias de impresién 3D como:
uso de latex natural como biomaterial para tratamiento de pie diabético, donde se desarrollaron
plantillas para mejorar la cicatrizacion de heridas. Esta investigacion no profundiza en temas de
uso de otros compuestos para complementar el desarrollo del proyecto de investigacion.
Estudios nos demuestran el uso del quitosano (Qn) se ha estudiado en otros paises para uno
biomédico de regenracion epitelial. Este articulo es Estudio de Quitosanos Cubanos derivados de
la Quitina de la Langosta realizada en Espafia. Explica se estudiaron muestras de quitosano de alta
masa molecular, derivadas de la quitina de langosta, obtenidas por desacetilacion termoalcalina
heterogénea bajo diferentes condiciones de temperatura, concentracion de sosa y tiempo de
tratamiento, las cuales fueron comparadas con dos muestras comerciales de referencia.!

Figura 1. Plantilla de latex para pie diabético (Use of natural latex as a Biomaterial for the
Treatment of Diabetic Foot-A new approach to treating symptoms of diabetes Mellitus [21)
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La universidad Complutense de Madrid, Facultad de ciencias Bioldgicas, departamento de
Bioquimica y Biologia Molecular I, se realizd una tesis con nombre Estudio del Quitosano como
Biomaterial portador de rhBMP-2: Desarrollo, caracterizacion y aplicabilidad en regeneracion de
tejido Gseo. La experiencia clinica indica que en todos los procesos regenerativos naturales es
fundamental la presencia de sefiales bioldgicas que dirigen, organizan y estimulan este proceso.
Esto motiva que se considere cada vez mas importante incorporar moléculas bioactivas en la matriz
a implantar. B!

En base al retinol como biomaterial el libro Biomaterials for molecular electronics development
of optical biosensor for retinol menciona: La electronica molecular implica la experiencia de varias
ramas de la ciencia. Diversos biomateriales y productos electronicos estan involucrados en la
fabricacion de dichos dispositivos. Mientras que los biomateriales pasivos estan involucrados en
el anclaje de las biomoléculas activas, estas Ultimas estan involucradas en la conmutacién y / o
transduccion de sefiales. En la presente investigacion, hemos utilizado un enfoque basado en
capilares de vidrio para disefiar un biosensor para el retinol.

El elemento sensor es la proteina de union al retinol (RBP). La afinidad del acido retinoico-
peroxidasa de rdbano picante (conjugado) con el RBP se prueba usando una técnica de resonancia
de plasmon superficial. Se explota un sistema basado en un simple tubo fotomultiplicador para
controlar la sefial quimioluminiscente generada tras la reaccion del peroxido de hidrégeno vy el
luminol con el conjugado unido a la RBP. El tubo fotomultiplicador se acopla directamente a una
computadora para el registro de datos. [°!

En estudios anteriores para la realizacion de la tesis fue publica el articuo cientifico 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. EI Lx
evita la entrada de microorganismos patogenos y promueve el proceso de curacion cuando hay una
herida. Alérgeno Lx Hev 2 b con propiedades -1, 3-glucanasa acelerar la escision hidrolitica de
los polimeros B-1, 3 glucanos, componente basico de la pared celular de los hongos. Esta la
proteina puede prevenir infecciones fungicas a la planta a través de la degradacion de la pared
celular de hongos patogenos. Los alergeno en latex Hev b 11 actividad endoquitinasa y podria
participar en la escisién hidrolitica de quitina. Otra proteina que juega un papel en defensa es la
hevamina. Actla catalizando la escision de los enlaces -1, Enlaces 4-glucosidicos de quitina y los
peptidoglicanos de superficie celular. ™
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Al realizar estas pruebas en laboratorio el articulo comprobd la posibilidad de formacion de un
biomaterial.
La evidencia teorica para el andlisis cuantico, muestra que la combinacion de compuestos que
interactian con el AA (aminoacidos) que participan en la regeneracion de tejido epitelial presente
en la piel y los musculos humanos es posible.
El Lx es la base de este nuevo biomaterial en combinacién con los sustratos que sostuvieron la
interaccion y la posible regeneracion de tejido epitelial. Rl y Qn compuestos tienen un valor méas
bajo ETC, por lo que concluyé una alta reaccion quimica entre los dos.
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Capitulo 11

Marco Historico/Tebrico

Historia de la Quimica Cuantica.

La teoria cuéntica nace en diciembre de 1900, después de que Max Planck encuentra la ecuacion
de la energia de la radiacion emitida para la longitud de onda A por un cuerpo negro caliente (eq.

1):

Eq.1l

Fue desarrollada en su forma bésica a lo largo de la primera mitad del siglo xx. El hecho de que la
energia se intercambie de forma discreta se puso de relieve por hechos experimentales como los
siguientes, inexplicables con las herramientas teodricas anteriores de la mecanica clasica o la
electrodinamica:

®,
0.0

Espectro de la radiacion del cuerpo negro, resuelto por Max Planck con la cuantizacion de
la energia. La energia total del cuerpo negro resulté que tomaba valores discretos mas que
continuos. Este fendbmeno se llamé cuantizacion, y los intervalos posibles mas pequefios
entre los valores discretos son llamados quanta (singular: quantum, de la palabra latina
para «cantidad», de ahi el nombre de mecénica cuantica). La magnitud de un cuanto es un
valor fijo llamado constante de Planck, y que vale: 6.626 x10-% julios por segundo.

Bajo ciertas condiciones experimentales, los objetos microscopicos como los atomos o
los electrones exhiben un comportamiento ondulatorio, como en la interferencia. Bajo otras
condiciones, las mismas especies de objetos exhiben un comportamiento corpuscular, de
particula, como en la dispersion de particulas. Este fenémeno se conoce como dualidad
onda-particula.

Las propiedades fisicas de objetos con historias asociadas pueden ser correlacionadas, en
una amplitud prohibida para cualquier teoria clésica, solo pueden ser descritos con
precision si se hace referencia a ambos a la vez. Este fendmeno es llamado entrelazamiento
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cuantico y la desigualdad de Bell describe su diferencia con la correlacion ordinaria. Las

medidas de las violaciones de la desigualdad de Bell fueron algunas de las mayores
comprobaciones de la mecanica cuantica.
< Explicacion del efecto fotoeléctrico, dada por Albert Einstein, en que volvio a aparecer esa

"misteriosa” necesidad de cuantizar la energia.
El desarrollo formal de la teoria fue obra de los esfuerzos conjuntos de varios fisicos y matematicos
de la época como Schrddinger, Heisenberg, Einstein, Dirac, Bohr y Von Neumann entre otros.
Algunos de los aspectos fundamentales de la teoria estan siendo aln estudiados activamente. La
mecanica cuantica ha sido también adoptada como la teoria subyacente a muchos campos de la
fisica y la quimica, incluyendo la fisica de la materia condensada, la quimica cuantica y la fisica
de particulas. [

Figura 2. La funcion de onda del electron de un atomo de hidrégeno posee niveles de energia
definidos y discretos

Dentro de las tedricas o principios que rigen a la quimica cuéntica encontramos EIl principio de
incertidumbre establece la imposibilidad de que determinados pares de magnitudes fisicas sean
conocidas con precision arbitraria, por ejemplo: posicién y velocidad. Dos electrones en un atomo
no pueden tener idéntico numero cuantico. Este es un ejemplo de un principio general que se aplica
no sélo a los electrones, sino también a otras particulas de espin medio-entero (fermiones). No se
aplica a particulas de espin entero (bosones). De esta se obtiene otro término basico para el estudio
de las particulas en quimica cuéntica, la funcién 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
https://es.wikipedia.org/wiki/F%C3%ADsica_de_la_materia_condensada
https://es.wikipedia.org/wiki/Qu%C3%ADmica_cu%C3%A1ntica
https://es.wikipedia.org/wiki/F%C3%ADsica_de_part%C3%ADculas
https://es.wikipedia.org/wiki/F%C3%ADsica_de_part%C3%ADculas
https://es.wikipedia.org/wiki/Funci%C3%B3n_de_onda
https://es.wikipedia.org/wiki/Electr%C3%B3n

.| Garcia Aguilar Karina, Analisis Cuantico de formacidén de un

Biomaterial de Latex, Retinol y Quitosano para aplicaciones
Biomédicas.
En mecanica cuantica, una funcion de onda es una forma de representar el estado fisico de

un sistema de particulas. Usualmente es una funcion compleja, de cuadrado integrable y
univaluada de las coordenadas espaciales de cada una de las particulas. Las propiedades
mencionadas de la funcion de onda permiten interpretarla como una funcion de cuadrado
integrable. La ecuacion de Schrddinger proporciona una ecuacion determinista para explicar
la evolucién temporal de la funcion de onda y, por tanto, del estado fisico del sistemaen el intervalo
comprendido entre dos medidas. ®!

La formalizacion rigurosa de la funcion de onda requiere considerar espacios de Hilbert equipados,
donde puedan construirse bases mas generales. Asi para cualquier operador auto adjunto,
al teorema de descomposicion espectral, permite construir el equivalente de una base vectorial
dependiente de un indice continuo (infinito, incontable). Por ejemplo, si se considera el operador
de posicion X, que es auto adjunto sobre un dominio denso en el espacio de Hilbert
convencional H= L2 (R?), entonces se pueden construir estados especiales:

x)gH Xx)=x|x)eH. HCH,

Eqg. 2

Pertenecientes a un espacio equipado de Hilbert Hc, tal que la funcién de onda puede ser
interpretada como las "componentes” del vector de estado del sistema respecto a una base
incontable formada por dichos vectores:

9= [ uodx, $(x) = (xle)

20

Puesto que las funciones de onda asi definidas, que son de cuadrado integrable, si forman un
espacio de Hilbert isomorfo y homeomorfo al original, el cuadrado del médulo de la funcién de
onda puede ser interpretado como la densidad de probabilidad de presencia de las particulas en
una determinada region del espacio. [']
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2.2  Compuestos naturales.

El latex natural es una suspension 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 suspension
en el Latex de arboles en zonas tropicales y subtropicales. [ EI Caucho o hule se encuentra dentro
del Latex y presenta una formula quimica de CsHg. La composicion quimica del Lx presenta
aceites, azucares, sales minerales, proteinas, terpenos, acidos nucleicos, hidrocarburos, ceras,
resinas, almidon, taninos y balsamos. Tiene un pH neutro (7-7.2). Transcurridas entre doce y
veinticuatro horas desde su extraccion, el pH desciende a 5.0, sobreviniéndose la coagulacion de
la sustancia cuando se sitta con un pH igual o inferior a 4.2. !

Se caracteriza por ser una sustancia insoluble en agua, resistencia eléctrica y elastica. La mayor
parte del Lx es empleado comercialmente y se extrae de la siringa (Hevea brasilienses) y es
dedicado a la obtencion de caucho.

El Lx impide la entrada de microorganismos patdgenos y favorece el proceso de cicatrizacion
cuando se produce una herida. El alérgeno del Lx Hev b 2 con propiedades B- 1, 3-glucanasa
acelere la escision hidrolitica de los polimeros B- 1, 3-glucanos, componente basico de la pared
celular de los hongos. Esta proteina puede evitar infecciones fungicas a la planta mediante la
degradacion de la pared celular de los hongos patogenos. El alérgeno del latex Hev b 11 presenta
actividad de endoquitinasa y podria participar en la escision hidrolitica de la quitina. Otra proteina
que desempefia funciones de defensa es la hevamina. Actua catalizando la escision de los enlaces
B- 1, 4-glucosidicos de la quitina y de los péptidoglucanos de la superficie celular. (%

Estudios solo con Latex explican su funcion con pacientes que presentan ulceras diabéticas. La
idea fue implementar una plantilla derivada de un biomaterial (Lx) para el control de la presion
del pie diabético. [

El quitosano es un polisacarido que se encuentra en estado natural en las paredes celulares de
algunos hongos. Su principal fuente de produccion es la hidrolisis de la quitina en medio alcalina.
La presencia de grupos aminas en la cadena polimérica ha hecho del quito sano uno de los
materiales mas versatiles por la posibilidad de realizar una amplia variedad de modificaciones
como la reacciones de anclaje de enzimas para aplicaciones en biomedicina.

El retino o vitamina A es liposoluble y necesaria es procesos bioldgicos como la formacion y
mantenimiento de células epiteliales. Esta vitamina posee retino, el retinal y el acido retinoico. Se
forma a partir de la provitamina betacaroteno y otras provitaminas en el tracto del intestino grueso.
Se almacena en el higado.



.’ Garcia Aguilar Karina, Analisis Cuantico de formacidén de un

Biomaterial de Latex, Retinol y Quitosano para aplicaciones
Biomédicas.
Los polimeros naturales mas comunes: colageno, quito sano, elastina, queratina y seda se discuten

como componentes de mezclas con polimeros artificiales. [*°]

Existen dos tipos principales de aminoacidos (AA) que estan agrupados en esenciales y no
esenciales. Los AA esenciales no pueden ser sintetizados por el organismo y para obtenerlos se
consumen alimentos ricos en proteinas. El crecimiento, reparacion y mantenimiento de las células
depende estos amino&cidos. Los AA presentes en el cuerpo para regeneracion de piel: leucina,
interactuando con la isoleucina y valona para promover la cicatrizacion del tejido muscular, la piel
y los huesos.

2.2.1 Biomaterial

Los Biomateriales son materiales disefiados para actuar con sistemas bioldgicos con el fin de
evaluar, tratar, aumentar o reemplazar algun tejido, érgano o funcién del cuerpo. Estan destinados
a la fabricacion de componentes, piezas o aparatos y sistemas médicos para su aplicacion en seres
vivos, por lo que deben ser biocompatibles. Los biomateriales pueden ser de origen artificial como
los metales, ceramicas, polimeros, o biolégicos como colégeno, quitina, etc. Las bioceramicas se
emplean en la fabricacion de implantes que no deban soportar cargas, como es el caso de la cirugia
del oido medio, en el relleno de defectos 6seos tanto en cirugia bucal como en cirugia ortopédica
y en el recubrimiento de implantes dentales y articulaciones metalicas.

Los metalicos se usan cuando es imprescindible soportar carga, como ocurre en las prétesis 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 clinicas, tanto en implantes
quirdrgicos como en membranas protectoras, sistemas de dosificacion de farmacos o en cementos
0seos acrilicos.

En otros términos, un biomaterial es una sustancia farmacologicamente inerte disefiada para ser
implantada o incorporada dentro del sistema vivo.

Debido a que los biomateriales restauran funciones de tejidos vivos y érganos en el cuerpo, es
esencial entender las relaciones existentes entre las propiedades, funciones y estructuras de los
materiales bioldgicos, por lo que son estudiados bajo tres aspectos fundamentales: materiales
bioldgicos, materiales de implante y la interaccion existente entre ellos dentro del cuerpo.
Dispositivos como miembros artificiales, amplificadores de sonido para el oido y protesis 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 este desarrolle
sistemasde rechazo ante la presencia del biomaterial

10
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2. No ser toxico, ni carcindgeno.

3. Ser quimicamente estable (no presentar degradacién en el tiempo) e inerte.
4. Tener una resistencia mecénica adecuada.

5. Tener un tiempo de fatiga adecuado.

6. Tener densidad y peso adecuados.

7. Tener un disefio de ingenieria perfecto; esto es, el tamafio y la forma del implante deben ser los
adecuados.

8. Ser relativamente barato, reproducible y facil de fabricar y procesar para su produccién en gran
escala.

Hay cuatro grupos de materiales sintéticos usados para implantacion: metélicos, ceramicos,
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 caracterizacion fisica
de las propiedades requeridas de un material para aplicaciones médicas, varia de acuerdo con la
aplicacion particular. Debemos considerar que las pruebas fisicoquimicas de los materiales para
implante in vivo son dificiles, si no imposibles. Las pruebas in vitro deben ser realizadas antes del
implante. La fabricacion y el uso de los materiales depende de sus propiedades mecanicas, tales
como resistencia, dureza, ductibilidad, etcétera. Las propiedades elasticas y viscoelasticas seran
caracterizadas antes que las estaticas y dinamicas.

Cuando estiramos un material, son las fuerzas entre los enlaces moleculares (fuerzas de atraccion
y repulsiéon entre los atomos 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 deformacién.

o=FE ¢
Eq. 4

La constante de proporcionalidad se llama constante elastica, y esta relacionada indirectamente
con la energia del enlace, expresada anteriormente.

11
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Donde s representa el esfuerzo, que es la fuerza por unidad de area de seccion transversal, 1 es la

deformacion o estiramiento del material, dada por el cambio en la longitud respecto a la longitud
original (I/lo y E se conoce como modulo elastico o Mddulo de Young el cual es una caracteristica
del material.

Cuando un material es sometido a deformacién por estiramiento, es posible determinar dos
regiones bien marcadas en el comportamiento que presenta: la elastica, donde la deformacion es
proporcional al esfuerzo aplicado: el material regresa a su forma original cuando la fuerza que
actua sobre él se elimina; y la plastica, 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
acta sobre él. Generalmente, los materiales sometidos a fuerzas pequefias siguen un
comportamiento de tipo elastico, pero a medida que la fuerza crece el comportamiento pasa a ser
del tipo pléstico, 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 energia debida a la
fuerza ejercida sobre él por un golpe, es decir, por una fuerza grande en magnitud aplicada durante
un tiempo muy corto. Esta es otra de las pruebas que tiene que pasar un material que se requiere
para implantacion, los requisitos sobre la medida dependeran del uso que se le dé.

La dureza es una medida de la deformacidn plastica, y se define como la fuerza por unidad de area
de penetracion o indentacion en el material. Para determinarla de manera experimental, es claro
que el método dependeré del tipo de material de que se trate; en el caso de metales, por ejemplo,
se incrusta una punta de diamente en forma de pirdmide en la superficie del material, con una
fuerza conocida, y se mide la penetracion que alcanza. Si se trata de un polietileno, se utiliza una
esfera de acero inoxidable sobre la superficie, midiéndose la penetracion que alcanza para una
carga dada.

12
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Tabla 1. Materiales para implantacion.

Maieriales

Fentajas

Desventayas

Ejemplos

Polimeros:

Elasticos, faci-

Baja resisten-

Suturas, arte-

Silicén les de fabricar, cia mecanica, rias, venas,

Teflén baja densidad degradacidn nariz, orejas,

Dacrén con el itempo  mandibulas,

Nvlon dientes, endo-
nes

Metales: Resistencia a  Baja biocom- Fijacidn orto-
316, esfuerzos de paubilidad, pédica: wormni-
316LS.S, alto impacto, corrosion en  llos, clavos,
aleaciones alta resisten- medios fisio- alambres, pla-
de titanio, cia al desgaste ldégicos, alita cas, barras in-
aceros de densidad, pér- termedulares,
bajo conte- dida de pro- implantes
nido de car- piedades me- dentales
bén canicas con

tejidos conec-
tivos suaves.

Ceramicas: Buena bio- Fractura ante  Protesis de ca-
Oxidos de compatibili- esfuerzos de dera, dientes,
aluminio, dad, resisten- alio impacto, dispositivos
aluminatos  ciaalacorro-  dificl fabri-  transcutdneos

de «calcio,
oxidos de
titanio, car-

si6n, inerte,
resistencia a
la alta corro-

cacion, baja
resistencia me-
canica, inelds-

bonos sidn ticos, alta den-
sidad
Compuestos:  Buena compa- Carecen  de  Valvulas car-
Ceramica- rbilidad, iner- consistencia diacas, unio-
metal car- e, resistencia en la fabrica- nes dseas,
bén-otro ala corrosion, cion del mate- marcapasos
material alta resistencia  rial

a los esfuerzos

Otra propiedad importante del material es la de termofluencia, es decir, la deformacién que sufre
con el tiempo al someterse a una carga conocida. La deformacién eléstica que sufre inicialmente
el material ante una carga dada, es seguida de una termofluencia (algo asi como el corrimiento
entre las capas atomicas 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 esta estrechamente relacionado con la friccion entre los dos
materiales. Es importante considerar el area real de la superficie que entra en contacto en la unién
requerida ya que, en general, es mucho menor de lo que aparenta; ésta puede incrementarse con el
peso que se aplica para los materiales ductiles y para los elasticos.

Hay diferentes tipos de desgaste: el corrosivo, debido a la actividad quimica de alguno de los
materiales de la unién; el de fatiga superficial, debido a la formacion de pequefias fracturas que
pueden dar lugar a un rompimiento del material, y el abrasivo, en el cual particulas 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 lubricacion entre dos superficies en contacto, la friccion y las propiedades de desgaste

cambian drasticamente. 14!

2.2.2 Mondmeros y Polimeros.

Los principales componentes quimicos de las células son estructuras denominadas
macromoléculas. Estan compuestas por unidades estructurales individuales que se unen de manera
especifica. Una unidad estructural aislada se llama polimero; los polimeros se componen de
unidades similares o repetitivas. Hay cuatro clases de monomeros que se consideran importantes:
azucares (polisacaridos), acidos grasos (lipidos), acidos nucleicos (DNA y RNA) y aminoacidos
(proteinas). También se encuentran los polimeros quimicos aquellos que se encuentran en la
naturaleza y son de uso industrial o médico.

Los materiales poliméricos, ampliamente utilizados en clinica, 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 caracteristicas bien determinadas, y con la facilidad
de conformarlos en fibras, tejidos, peliculas o bloques. Tanto en el area de implantes quirdrgicos,
como en la de membranas protectoras o en la de sistemas de dosificacion de farmacos existen
aplicaciones de este tipo de materiales. Estos compuestos pueden ser naturales o sintéticos,
organicos o inorganicos, biodegradables o no, pero en todo caso han de ser compatibles con el
tejido a regenerar. 2%

Los polimeros, son macromoléculas (por lo general organicas), formadas por la unién de enlaces
covalentes de otras moléculas mas siemples Ilamadas mondémeros. 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 polimeros naturales, mientras que el nailon y el
polietileno son polimeros sintéticos.

2.2.2.1  Materiales Poliméricos Naturales.

En la fabricacion de matrices biomiméticas se trabaja con compuestos propios de la matriz
extracelular tales como colagenos, proteoglicanos, glicosaminoglicanos o hialuronanos. Todos
ellos son compuestos que se denominan polimeros naturales y de entre ellos los colagenos son los
mas estudiados. El colageno tipo | es el componente principal de la fase organica del hueso, por lo
que las esponjas de colageno tipo | se utilizan ampliamente. El &cido hialurénico es un polisacarido
que se encuentra en el liquido sinovial y en el cartilago. Se ha estudiado como inductor de
condrogenesis y angiogenesis, asi como en conjunto con colageno. Finalmente, el condroitin
sulfato es también un glicosaminoglicano de cartilago aplicable en reparacion ésea.
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En este grupo tambiéen entrarian los polimeros provenientes de organismos vivos pero que no se

encuentran en la matriz extracelular 6sea. Entre ellos esté el quito sano, derivado de la quitina, que
es el polisacarido principal en el exoesqueleto de los crustaceos.

2.2.2.2  Materiales poliméricos sintéticos.

Los polimeros sintéticos mas estudiados son los poliésteres y los polianhidridos por sus
capacidades de biodegradacion por el organismo. Precisamente esas caracteristicas son hoy dia su
mayor desventaja, puesto que se producen &cidos y alcoholes que aumentan la respuesta
inflamatoria e inhiben la formacién del nuevo tejido. Los acidos polilacticos y los &cidos
poliglicolicos se deshacen por hidrolisis dando como productos &cido lactico y acido glicolico
respectivamente. A pesar de estos inconvenientes se utilizan ampliamente como suturas y también
se estdn evaluando para su uso en sustitutos éseos, piel e higado. La policaprolactona, los
polianhidridos y los polifosfatos son también polimeros sintéticos biodegradables que se usan en
diferentes aplicaciones para ingenieria de tejidos. El polietilénglicol (PEG) es otro de los polimeros
sintéticos estudiados para la fabricacién de hidrogeles por su alta hidrofilicidad. Por otro lado,
también se han utilizado polimeros sintéticos no degradables. Entre ellos destaca el
polimetilmetacrilato (PMMA) por su versatilidad, utilizandose para dentaduras, artroplastias,
cranioplastias y como cemento en prétesis ortopédicas.

El politetrafluoroetileno (PTFE) se usa ampliamente en la regeneracion 6sea 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 poblacion celular del
entorno con la cinética de reproduccién mas elevada. Con esta técnica al mismo tiempo que se
aporta un sustrato de migracion celular que permita la regeneracion 6sea, se suministra una
membrana que funciona como barrera protectora frente al tejido conectivo circundante. [*°!

2.2.2.3  Materiales Poliméricos Quimicos.

Polimeros organicos: Posee en la cadena principal &tomos de carbono.

Polimeros orgéanicos vinilicos: La cadena principal de sus moléculas esta formada exclusivamente
por atomos de carbono.

Dentro de ellos se pueden distinguir:

Poliolefinas, formados mediante la polimerizacion de olefinas. Ejemplos: polietileno vy
polipropileno.

Polimeros estirénicos, que incluyen al estireno entre sus mondémeros. Ejemplos: poliestireno y
caucho estireno-butadieno.
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Polimeros vinilicos halogenados, que incluyen atomos de haldgenos (cloro, fluor...) en su

composicion. Ejemplos: PVC y PTFE.

Polimeros acrilicos. Ejemplos: PMMA.

Polimeros organicos no vinilicos. Ademas de carbono, tienen atomos de oxigeno o nitrdgeno en
su cadena principal.

Algunas sub-categorias de importancia:

Poliésteres

Poliamidas

Poliuretanos

Polimeros inorganicos. Entre otros: Basados en azufre. Ejemplo: polisulfuros. Basados en silicio.
Ejemplo: silicona. 6]

2.2.3  Caucho/Latex.

En su estado natural el caucho se presenta en suspension coloidal en el latex de plantas productoras
de caucho. En la naturaleza existe un gran nimero de plantas que producen latex, las que
pertenecen principalmente a las familias Moracea, Euforbiacea, caricacea y sapotaceo. Sin
embargo, el que produce mayor proporcion y calidad es un arbol perteneciente a la familia
euforbiacea conocido cientificamente como Hevea Brasiliensis.

El latex es un liquido blanco, poco viscoso y de aspecto lechoso, constituido por una suspension
coloidal de particulas de caucho (isopreno) de 0.5 a 0.3 um de didmetro. Aparte del agua y del
caucho se encuentran también algunas proteinas naturales, resinas y azucares aunque no presentan
gran importancia por la poca concentracion de estas. Se sabe que el pH del latex se encuentra muy
cercano a la neutralidad en el momento de la extraccion, pero este pasa rapidamente en estado
acido bajo la accion de ciertos microorganismos o de enzimas culpables de la coagulacion
espontanea. En consecuencia, de manera corriente el latex es preservador con algunos agentes
quimicos una vez extraido del arbol, esto con el fin de mantenerlo en un pH préximo al neutro
hasta el momento de su procesamiento.
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Figura 3. Disefio de molécula de Latex.

Segun el tipo de tratamiento y beneficio el caucho natural se puede obtener en diferentes
presentaciones y calidades. El latex puede ser preservado y concentrado para ser comercializado
como latex natural (caucho liquido) o coagulado transformado en diversos tipos de caucho solido.
El caucho liquido es usado en la industria en diversas aplicaciones, como materia prima para la
manufactura de un gran nimero de productos como llantas, juguetes, calzado, entre otros.
Actualmente es comercializado de dos formas, como latex normal preservado y latex concentrado.
Por razones del costo de transporte y facilidad de aplicacién, la mayor parte del latex usado en la
industria, principalmente en el sector de llantas, linea automotriz, linea médica y productos de alto
valor agregado, esta en forma concentrada, eliminando considerablemente la cantidad de agua. [*"]
La resina es una macromolécula (polimero) de variada naturaleza quimica compuesta por unidades
mas pequefias llamadas mondmeros, y es la que forma la pelicula atrapando en su seno los
pigmentos, cargas, etc. Por lo tanto, es un componente fundamental de la pintura y la que mas
defino su calidad.
Las resinas pueden ser de varios tipos segun el monémero empleado en su fabricacion: alquidicas,
acrilicas, 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 organicas, cuya funcion principal es dar proteccién.
Las resinas naturales en su mayoria son de origen vegetal, con excepcién de la goma laca;
actualmente, su uso ha declinado considerablemente debido al desarrollo de un gran nimero de

17



.’ Garcia Aguilar Karina, Analisis Cuantico de formacidén de un

Biomaterial de Latex, Retinol y Quitosano para aplicaciones
Biomédicas.
resinas sintéticas. Estas ultimas normalmente se utilizan en combinacion con algunos aceites para

hacerlos resistentes al agua y agentes quimicos. Los polimeros de origen organico poseen buena
adherencia y humectacidn sobre diferentes superficies.

2.2.4  Quitosano.
El quito sano, principal derivado N-desacetilado de la quitina, no se presenta como una molécula
Unica. Muestra variabilidad no solamente en el tamafio de las cadenas, sino también, en el grado
de acetilacion de las mismas. EI quito sano se produce comercialmente mediante la desacetilacion
de la quitina.
A diferencia de los polimeros sintéticos, la quitina y el quito sano, no presentan limitaciones en
cuanto a biocompatibilidad, biodegradabilidad y toxicidad, ademas de ser naturalmente
abundantes y renovables. Las variaciones en la composicion quimica del quito sano se deben
esencialmente a las fuentes de quitina y a los procesamientos relativamente incontrolados, como
la desacetilacién y la despolimerizacion de la misma.
El quito sano presenta actividad antibacteriana y antifngica, es biocompatible, biodegradable y
no toxico. 18l
La quitina (del griego Tunik, envoltura) se encuentra distribuida ampliamente en la naturaleza v,
después de la celulosa es el segundo polisacarido en abundancia. La produccion de este biomaterial
practicamente se basa en el tratamiento de las conchas de diversos tipos de crustaceos (camarones,
langostas, cangrejos, y krill).

El quito sano, existe en pequefias cantidades en varios tipos de hongos y se utiliza principalmente
como producto quimico de la quitina. [*°* Debido a sus propiedades especiales bioldgicas, quimicas
y fisicas, el quito sano y sus derivados tiene aplicaciones en varias actividades industriales y
agricolas. 2%

El grupo amino en el quito sano tiene un valor pKa que ronda los 6,5, razon por la cual posee una
ligera carga positiva y es soluble en medios acidos 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 fisica,
permite el transporte de principios activos polares a través de las superficies epiteliales, siendo
ademas biocompatible y biodegradable. Las cualidades de purificacion de los quitosanos estan
disponibles en aplicaciones biomédicas. [
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Figura 4. Estructura Quimica molecular del Quitosano.

2.2.5 Retinol.
La vitamina A, retino o antixeroftalmica, 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 bioldgicos, tales como la vision, el
desarrollo del sistema inmunitario, la formacion y mantenimiento de las células epiteliales (de la
piel y las mucosas).

HsC CHs CHg CHs

\‘\\\OH

CHs

Figura 5. Estructura quimica 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. Desempefia un papel importante
en el desarrollo de una buena vision, especialmente ante la luz tenue. También se puede requerir
para la reproduccion y la lactancia. El B-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 acido retinoico, un acido de uso medicinal. Esta vitamina
posee 3 vitameros (vitaminas que tienen mas de una forma quimica) son el retino, el retinal y
el &cido retinoico.
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Esta vitamina también es muy necesaria para el crecimiento y la diferenciacion del tejido epitelial.

Junto con algunos carotenoides, la vitamina A aumenta la funcion inmunitaria, contribuye a reducir
las consecuencias de ciertas enfermedades infecciosas que pueden ser mortales. El retino tiene un
doble efecto: queratolico de renovacion celular y, en mayor profundidad, favorece la sintesis de
colageno. [?2

2.3 Quimica cuantica y enlaces quimicos.
La quimica cuantica es una rama de la quimica donde se aplican la mecénica cuantica y la tedrica
cuantica de los campos. Describe matematicamente el comportamiento fundamental de la materia
a escala molecular. Su aplicacion incluye el estudio del comportamiento de &tomos y moléculas,
en cuanto a sus propiedades Opticas, eléctricas, magnéticas y mecénicas y también su reactividad
quimica, sus propiedades REDOX.
Los atomos son las unidades basicas de la materia y pueden definirse como las particulas méas
pequefias de un elemento que pueden formar parte de las combinaciones quimicas. Cuando los
atomos se combinan entre si por enlace quimico, la combinacién resultante es una molécula. Se
conocen varios tipos de enlace quimico, el covalente, el idnico y el enlace por puente de hidrogeno.
Los enlaces idnicos son enlaces en los que los electrones no se comparten por igual entre dos
atomos. Esto origina moléculas cargadas. La atraccién eléctrica entre los dos &tomos mantiene la
molécula unida. Las uniones iénicas son biol6gicamente importantes en la formacion de complejos
entre &cidos nucleicos y proteinas. Sin embargo, los enlaces i6nicos no son importantes en la union
de los bioelementos. Las moléculas de mayor relevancia bioldgica. Las moléculas con mayor
importancia se mantienen unidas por puentes de hidrogeno.
Los enlaces por puentes de hidrogeno se forman entre &tomos de hidrogeno y otros atomos mas
electronegativos como oxigeno y nitrégeno. 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 &tomo de
oxigeno es relativamente electronegativo respecto al &tomo de hidrogeno, el enlace covalente entre
oxigeno y el hidrogeno es tal que los electrones compartidos en la capa externa giran mas cerca
del nacleo del oxigeno que del hidrogeno. Esto crea una débil separacion de carga eléctrica,
quedando el oxigeno ligeramente negativo y el hidrogeno ligeramente positivo.
Los enlaces en los que los electrones son compartidos entre dos atomos se denominan enlaces
covalente. Tomando como ejemplo el hidrogeno, un atomo de hidrogeno contiene un Unico
electron y se combina consigo mismo para formar una molécula de gas de hidrogeno H». Los
atomos en esta molécula se mantienen juntos por enlaces covalentes. Al compartir los electrones,
el atomo de carbono y los atomos de hidrogeno consiguen capas electrénicas externas estables. Si
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entre dos atomos se comparten mas 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 bioldgicas, pero los microrganismos metabolizan a veces compuestos con
triples enlaces como N2 que se reduce para su fijacion.

Las moléculas estan sujetas a otro tipo de interacciones que formalmente no se consideran enlaces
quimicos. Las fuerzas de Van der Waals son fuerzas atractivas inespecificas que ocurren cuando
la distancia entre dos &tomos se reduce a 3-4 Angstrom. Estas fuerzas se deben a asimetrias
momentaneas en la carga de atomos a causa del movimiento de los electrones. Si los &tomos se
juntan mas de 3-4 Angstrom la superposicion de las capas electrénicas de los atomos origina la
aparicion de fuerzas de repulsion. Estas fuerzas tienen un papel importante en la union de sustratos
a enzimas y en las interacciones entre proteinas y acidos 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 funcion de estas interacciones en la conformacion espacial de macromoléculas tales
como proteinas y juegan un papel critico en la unién enzima-sustrato.

Los electrones en enlaces covalentes no necesariamente son compartidos por igual por los dos
atomos que se unen. Si un atomo tiene una mayor tendencia a atraer los electrones hacia si la
distribucion de electrones esta polarizada, este enlace se conoce como covalente pilar. La tendencia
de un &tomo 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 polarizacion electronica de un compuesto es por medio de un mapa de
potencial electrostatico, el cual usa colores del arcoiris para mostrar la distribucion de la carga.
Con frecuencia de utilizan estos mapas del potencial electrostatico para ilustrar la distribucion de
cargas tanto en moléculas organicas como inorganicas. Los mapas pueden dar una imagen
exagerada de la distribucion de la carga cuando se usa toda la gama de colores. En la mayoria de
los casos, esto no importara mucho en tanto que se esté mas interesado en la distribucion dentro
de una sola molécula. En aquellos casos donde se quieran comparar tendencias en una serie de
moléculas, se usa una escala comun y se sefialan.

La cuantica ayuda a estudiar el comportamiento de atomos y moléculas, en cuanto a sus
propiedades Opticas, eléctricas, mecanicas, magnéticas y quimicas.

Las siguientes definiciones explican la obtencion de los datos a utilizar para el disefio cuantico de
las moléculas a analizar.

En teoria cuantica se conoce a LUMO como el intervalo de energia electronica que permite una
aceleracion en los electrones por la presencia de corrientes eléctricas y es tambien llamada banda
de conduccion; el HOMO se define como el intervalo mas alto de energia que se encuentra ocupado
por electrones en valor del cero absoluto y es Ilamado banda de valencia.
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2.4 Energias de enlace.

La fuerza relativa de los enlaces quimicos se puede medir por la energia requerida para su
disociacion. Los enlaces dobles y triples son mucho mas 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 répida y espontanea en las células, mientras que los enlaces covalentes se
forman y rompen solo mediante reacciones quimicas especificas dirigidas por enzimas.

Aunque el agua es eléctricamente neutra y tiene un numero igual de electrones y protones, las
moléculas de agua contienen dos elementos, oxigeno e hidrogeno, de muy diferente
electronegatividad y la union entre estos elementos crea una asimetria de carga y la propiedad de
la polaridad. Las propiedades polares la convierten en un excelente solvente pues muchas
moléculas con importancia biol6gica son polares.

Las propiedades polares del agua permiten también la formacién de puentes de hidrogeno, lo que
es importante en la determinacion de estructura global de macromoléculas como proteinas y &cidos
nucleicos. %]

2.5 Quimica computacional: mecanica molecular y mecanica cuantica.

La mecénica molecular es un método para calcular la energia de una molécula mediante la
comparacion de caracteristicas estructurales seleccionadas con las de patrones “no tensionados”.
No hace ningun intento de explicar por qué el radio de van der Waals del hidrogeno es de 120 pm,
porque los angulos 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 caracteristicas de otras sustancias. Si se
supone que hay ciertos valores “ideales” para los angulos de enlace, las distancias de enlace, etc.
La conclusion es que las desviaciones con respecto a estos valores desestabilizaran a una estructura
dada. El aumento resultante en la energia potencial se conoce como la energia de tension. También
se utilizan otros términos como energia estérica y tension estérica.

Aritméticamente la energia de tension de una estructura se puede separar en varios componentes:
E tension = E elongacién de enlace +E deformacion del angulo +E torsion T E no Eq. 5
q.

enlace

Donde:
E elongacion de enlace €S la tension que resulta cuando las distancias de enlace se distorsionan con
respecto a sus valores ideales.
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E deformacion del angulo 12 tension que resulta por la expansion o contraccion de angulos de enlace.

E torsion €S la tension que resulta por la desviacion de angulos de torsion con respecto a su relacion
estable.
E noenlace €S la tension debida a fuerzas de atraccion o repulsion entre &tomos que no estan enlazados
entre si.

A menudo sucede que la formacién de una molécula hace que dos atomos estén cercanos en el
espacio, aun cuando pueden estan separados por muchos enlaces. Aunque las fuerzas de van der
Waals en los alcanos son de baja atraccion en la mayoria de las distancias, dos atomos que estan
mas cercanos que la suma de sus radios van der Waals experimentan fuerzas de repulsion que
pueden dominar el termino E no enlace. ESta desestabilizacion resultante se conoce como tension de
van der Waals. Otra interaccion no enlazante es la coulémbica, que es la fuerza de atraccion entre
atomos con cargas opuestas, o la fuerza de repulsion entre &omos con la misma carga. En mecénica
molecular, cada componente de una tension se describe separadamente por una expresion
matematica desarrollada y refinada de modo que da soluciones que coinciden con las
observaciones experimentadas para moléculas de referencia. Una rutina de minimizacién de
energia de tension por computadora busca la combinacién de angulos de enlace, distancias de
enlace, angulos de torsion e interacciones sin enlaces que tengan la tension total minima.

Los célculos en mecénica cuéntica se basan en las ecuaciones de Schrddinger. En vez de tratar
moléculas como colecciones de atomos y enlaces, se enfoca en los nucleos y los electrones, y trata
a los electrones como ondas. La energia de una especie quimica se determina como la suma de las
fuerzas de atraccion (nucleo-electron) y de repulsion (nicleo-nicleo y electron-electron), mas las
energias cinéticas de los electrones y los nucleos. Al minimizar la energia total se obtiene una serie
de soluciones que se llaman funciones de onda, que son equivalentes a los orbitales. Los calculos
basados en la mecanica cuantica generalmente se conocen como célculos de orbital molecular
(MO, por sus siglas en ingles).

La minimizacion de la energia de tension por mecénica molecular se considera cada vez mas como
un paso preliminar antes de realizar un célculo de MO. Se construye una molécula, se minimiza
su geometria por mecanica molecular y enseguida se usan métodos de MO para calcular la energia,
la geometria y otras propiedades. 24
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2.5.1 Relacion Quimica Cuantica/Mecanica Cuéantica

Se utiliza la mecanica cuéntica y la teoria de los campos, para aplicarlos en problemas quimicos.
Estd rama de la quimica es basicamente teodrica y utiliza las matematicas para describir el
comportamiento de la materia, molecularmente hablando. Uno de los usos de la quimica cuéntica
es el estudio de los &tomos y las moléculas, de su comportamiento, asi como de las propiedades y
reactividad quimica, etc.

El estudio de esta parte de la ciencia, tiene gran relacion con otros campos cientificos como son la
fisica molecular y atémica, fisicoquimica, etc., esto ha hecho que las aportaciones a este campo
hayan llegado tanto de quimicos, como fisicos. El aleman 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 definian como funciones matematicas que
estaban deslocalizadas por las moléculas. Este método se ha comprobado que es més eficaz para
predecir propiedades que el método de enlace de valencia no puede predecir.

En un caso especifico, encontramos que poniendo los nucleos de hidrogeno y oxigeno separados
una distancia de alrededor de 1 Angstrom, éstos al formar un angulo de 109°, la energia sera
minima, o lo que seria lo mismo, un sistema de dos atomos de H y uno de oxigeno se encuentra
energéticamente favorable combinandose para formar una molécula, de hecho todos los sistemas
intentan minimizar su energia. Esto explica la combinacion O + 2H — H20O espontaneamente,
siendo asi la energia: Eo + 2Eh — Ea

Igualmente se hace por el célculo de la propiedad macroscépica, a partir del conocimiento de los
atomos constituyentes.

La mecanica cuantica proporciona el fundamento de la fenomenologia del &tomo, de su nucleo y
de las particulas elementales (lo cual requiere necesariamente el enfoque relativista). También su
impacto en teoria de la informacion, criptografia y quimica ha sido decisivo entre esta misma. 2%

24



.| Garcia Aguilar Karina, Analisis Cuantico de formacidén de un

Biomaterial de Latex, Retinol y Quitosano para aplicaciones
Biomédicas. )
2.5.2 Inestabilidad de Atomos Clésicos en quimica Cuéntica.

La mecénica cuéntica resolvio a traves del modelo de Bohr, fue el de la estabilidad de los &tomos.
De acuerdo con la teoria clésica un electron orbitando alrededor de un nucleo cargado
positivamente deberia emitir energia electromagnética perdiendo asi velocidad hasta caer sobre el
nucleo. La evidencia empirica era que esto no sucedia, y seria la mecanica cuantica la que
resolveria este hecho primero mediante postulados ad hoc formulados por Bohr y maés tarde
mediante modelos como el modelo atomico de Schrédinger basados en supuestos mas generales.
En mecénica clésica, un atomo de hidrégeno es un tipo de problema de los dos cuerpos en que el
proton seria el primer cuerpo que tiene méas del 99% de la masa del sistema y el electrén es el
segundo cuerpo que es mucho maés ligero. Para resolver el problema de los dos cuerpos es
conveniente hacer la descripcidn del sistema, colocando el origen del sistema de referencia en el
centro de masa de la particula de mayor masa, esta descripcion es correcta considerando como
masa de la otra particula la masa reducida que viene dada por:

M Ty,

= ———— = 0,999m.,
me + my
Eq.6
Siendo m, la masa del protén y m¢ la masa del electron. En ese caso el problema del atomo de
hidrégeno parece admitir una solucién simple en la que el electron se moviera en 6rbitas elipticas
alrededor del ndcleo atdbmico. Sin embargo, existe un problema con la solucion clasica, de acuerdo
con las predicciones de electromagnetismo particula eléctrica que sigue un movimiento acelerado,
como sucederia al describir una elipse deberia emitir radiacion electromagnética, y por tanto perder

energia cinética, la cantidad de energia radiada seria de hecho:

“¥ a
dE, e’a’+y’ r edmiq
— —

~— " =51-10 *watt
dt bregc® 96 (ThSed T

W

Eq. 7

Ese proceso acabaria con el colapso del atomo sobre el ndcleo en un tiempo muy corto dadas las
grandes aceleraciones existentes. A partir de los datos de la ecuacién anterior el tiempo de colapso
seriade 108 s, es decir, de acuerdo con la fisica clasica los atomos de hidrégeno no serian estables
y no podria existir mas de una cienmillonésima de segundo.

Esa incompatibilidad entre las predicciones del modelo clasico y la realidad observada llevo a
buscar un modelo que explicara fenomenologicamente el atomo. EI modelo atomico de Bohr era
un modelo fenomenolodgico y provisorio que explicaba satisfactoriamente aunque de manera
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heuristica algunos datos, como el orden de magnitud del radio atdbmico y los espectros de absorcion
del atomo, pero no explicaba como era posible que el electrén no emitiera radiacion perdiendo
energia. La basqueda de un modelo méas adecuado llevo a la formulacién del modelo atémico de
Schradinger en el cual puede probarse que el valor esperado de la aceleracion es nulo, y sobre esa
base puede decirse que la energia electromagnética emitida deberia ser también nula. Sin embargo,
al contrario del modelo de Bohr, la representacion cuéntica de Schrodinger es dificil de entender
en términos intuitivos. 28]
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Capitulo 111

Metodologia

3.1 TeoriaETC

El BG se define como la diferencia de energia entre la banda de valencia y la banda de conduccion.
En el BG no hay estados electronicos disponibles; esto significa que cuando se aplica un campo
eléctrico, los electrones no pueden aumentar su energia.

En la teoria cuantica, se conoce como HOMO y LUMO, y en la antigua teoria se conocen como
E- y E +. El LUMO se define como el rango de energia electrénica que permite la aceleracién en
los electrones por la presencia de corrientes eléctricas y también se llama banda de conduccién;
HOMO se define como el intervalo de energia mas alto que esta ocupado por electrones en valor
de cero absoluto y se llama banda de valencia. EIl HOMO es el orbital mas lleno de electrones,
mientras que el LUMO es el orbital que carece de electrones. EIl HOMO igual a cero (HOMO 0)
es la ultima capa llena de orbitales lo que significa que esta en el Gltimo orbital de valencia. El
LUMO igual a cero (LUMO 0) es la ultima capa que carece de electrones

EP se define como la energia potencial total de la molécula. Es un vector de campo electrostatico
que se define como el potencial que el electrén 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 electrostatico con polos negativos, mientras que el valor E positivo (E +) es el potencial
del electron de protones [®1. EI 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 parametro adimensional que describe una reaccion electroquimica, que
se interpreta como el numero de veces que la energia 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. [?7]
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Figura 6. Zona de probabilidad de interaccion de las moléculas
segun sus pozos cuanticos.

Para el estudio cuéntico de este proyecto se utiliz6 el programa Hyperchem con la finalidad de
estudiar el comportamiento de los compuestos quimicos como se muestra en la siguiente imagen
de disefio de la molécula de Lx.
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Figura 7. Disefio 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 conduccion.

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. Distribucidn electronica de una molécula de Lx.

Cuando la molécula se presenta de color azul es la zona més acida, rojo: base. Verde: neutral.
Homo= En el software se calibra a 0 ya que me interesa saber la Ultima orbita llena de electrones.
Lumo= se calibra 0 ultimo orbital de conduccién. (Quimica cuéntica usa estos dos)

Estos célculos representan la diferencia entre ambos es BG.

E-: polo negativo

E+: polo positivo. (Para la quimica clasica)

EP: diferencia de potencial electrostatico. EI EP es la energia potencial que necesita el electron
para saltar a otro orbital.

Calculo de la FEM (EP) para que salte el electron. La FEM (o EP para quimica) es natural sin
agregar campos electrostaticos.

ETC es el coeficiente de transferencia electronica (de interés para conocer al realizar el cruce las
bandas de los compuestos analizados individualmente para calcular el de menor cantidad que me
dira cuando el compuesto actué como REDUCTOR o como OXIDANTE, de esta manera el cruce
de bandas me dice que la combinacion de estos es el que necesitare usar para que mis hipotesis 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 electron.

En la figura 8 se muestra como la molécula de latex natural tiene distribuidos sus electrones
mostrando el potencial electrostatico. De este analisis se obtiene la E- Y E+. La zona azul
representa la parte acida del compuesto, la zona roja, la zona basica, 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 fisica del estado s6lido y otros campos relacionados,
es la diferencia de energia entre la parte superior de la banda de valencia y la parte inferior de la
banda de conduccion. Esta cantidad se encuentra presente en aislantes y semiconductores, su
prediccion puede llegar a ser un reto para muchos de los métodos teoricos relacionados con la
Teoria de bandas.

La conductividad eléctrica de un semiconductor intrinseco (puro) depende en gran medida de la
anchura del gap. Los Unicos portadores Utiles para conducir son los electrones que tienen suficiente
energia térmica para poder saltar la banda prohibida, la cual se define como la diferencia de energia
entre la banda de conduccion y la banda de valencia.

La teoria BCS llega, aplicando la fisica cuantica, a una importante ecuacion que desenvuelve un
papel central en dicha teoria, y se suele conocer como ecuacion de la banda prohibida o bien
ecuacion del gap:

tanh {,.”,f'ff_ + A2 2kgT)

1
—,=Eg

1|rr"lff + Al
Eq. 8

Gracias a la ecuacién de la banda prohibida es posible calcular muchas cantidades termodinamicas
en superconductores como la entropia, el calor especifico, la energia interna o la energia libre en
funcion de la temperatura, lo cual es fundamental para predecir resultados experimentales.

3.1.2 Orbitales Homoy Lumo.
Para que existan los orbitales en las moléculas es necesario construir funciones de onda
monoelectrénicas para las moléculas. Los orbitales moleculares se construyen mediante una
combinacion lineal de orbitales atdbmicos de los atomos que forman parte de la molécula. Todos
los atomos de la molécula contribuyen con sus orbitales atomicos para formar orbitales
moleculares.
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Youm = N[(CIWA )i (CQWB ) t.. ]

Eq. 9

Los electrones que en un principio correspondian a un atomo al estar en los orbitales atomicos,
ahora pertenecen a todos los &tomos que forman la molécula al estar en los orbitales moleculares.
Los objetivos de la teoria de orbitales moleculares es describir moléculas de forma similar a como
describimos atomos, esto es, en términos de orbitales, diagramas de energia de los orbitales y
configuracion electronica. 281

3.1.2.1  Orbitales Atdmicos y Moleculares.
En atomos, los electrones ocupan orbitales atdmicos, pero en moléculas ocupan orbitales
moleculares similares en los cuales rodean a la molécula. Los 2 orbitales atdbmicos 1s se combinan
para formar 2 orbitales moleculares, uno de enlace (s) y uno de antienlace (s*).

‘-' Erergy
para Hy

; R
1 J F 1

Ao Odbiml " Ammec Odoiml

i

Molesular Orbiml

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

MR)

H+ H*

Figura 10. Ejemplo de energia como funcion de longitud de enlace en un H+

La combinacion de orbitales 1s da dos valores en la energia: Un orbital o 1s de enlace (menor
energia que los 1s separados). El orbital o 1s * de antienlace (mayor energia que los 1s separados).
El HOMO es a los semiconductores organicos y puntos cuanticos, lo que la banda de valencia es
a los semiconductores inorganicos.

3.1.2.3  Moléculas Lumo.

La diferencia deenergias del HOMO y LUMO, denominada salto de banda, algunas veces puede
servir como una medida de laexcitabilidad de la molécula: a menor energia, mas facilmente pued
e ser excitada.

Cuando la molécula forma un dimero o un agregado, la proximidad de los orbitales de moléculas
diferentes induce a la separacion de los niveles de energia HOMO y LUMO. Esta separacion
produce subniveles vibracionales donde cada uno tiene su propia energia, ligeramente diferente
uno de otro. Cuando hay suficientes moléculas influenciandose mutuamente (por ejemplo, en un
agregado), hay tantos subniveles que no se percibe su naturaleza discreta: forman un continuum.
No consideramos mas niveles de energia, sino bandas de energia. 2%
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3.1.3 Energia Potencial Total de la Molécula/EP.

La energia potencial Ep(r) de una molécula debida a las fuerzas intermoleculares es una funcion
de r, la distancia entre los centros de las dos moléculas interactuantes. Esta funcion se puede
expresar mediante una funcion conocida como potencial de Lennard-Jones.

El potencial de Lennard-Jones tiene una forma similar al potencial de Morse, una formula empirica
que describe bastante bien la energia potencial del estado ligado de una molécula diatdmica para
una configuracién electrénica dada.

» 12 » f
r F
Eq. 10

Los pardmetros r0 y EO estan 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 (minimo de la energia
potencial). 7]

3.2 Descripcion del Método.
SE-PM3 es un programa de modelado molecular utilizado por cientificos para analizar la
composicion de las moléculas para quantum HOMO-LUMO, BG, EP y otras propiedades.
Estos datos se utilizan para formar la tabla donde estan los ETC's de la interaccion entre el Lev y
el NB.
El Software Hyperchem Professional realiza Modelado molecular y analisis de Lx, Qn y, RI
(Hyperchem, hipercubo, Multi en Windows, serie 12-800-1501800080). El tamafio 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. 7]
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Tabla 2. Parametros usados para calculos cuanticos de HOMO y LUMO.

Parameter Value | Parameter Value
Total charge 0 Polarizability Not
. o Geometry Optimization Polak-Ribiere
Spin Multiplicity 1 algorithm (Conjugate Gradient)
. . Termination condition RMS
Spin Pairing RHF gradient of 0.1 Kcal/Amol
itifrt]?tl‘oweSt Convergent 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 electrostatico de la molécula que

se analiza.
Parameter value Parameter Value
Molecular Property Property ) Contour Grid increment | 0.05
Electrostatic
Potential
Representation 3D Mapped Mapped Function Default
Isosurface Options
Isosurfgce Grid: Grid Coarse Transparency level A criteria
Mesh Size
Isosurface Grid: Grid Default Isosurface Rendering: 0015
Layout Total
charge density contour
value
Co_ntour Default Rendering Wire Mesh
Grid:
Starting
Value
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Para realizar el calculo 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 disefio colocando los elementos que componen la molecula.

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

4.- Optimiza la molecula para alinearla segun los pardmetros que el software tiene por default.

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

6.- Se grafican las propiedades moleculares para el calculo de potencial electrostatico, se calcula en 3D
y en degrade de colores de menor concentracion (azul) a mayor concentracion (rojo).

7.- El potencial Electrostatico debera estar calibrado en 0.015. Esta cantidad adimensional debera ser
establecida ya que el programa no lo tiene predeterminado.

A continuacion se mostraran las imagenes de los pasos realizados para el disefio de las moléculas Lx, Qn
y RI por el software Hyperchem.

8

File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Script Cancel

al~e0 O|n| De|H| #|Ba@

Element Table

Carbon
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MpfPulam Fi

[ Allow Arbiteary Valence [ Explict Hpdiogens  Properties..

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

moléculas. La primera molécula disefiada, LX, cuenta con una composicién quimica de cinco carbonos
con dos dobles enlaces en el carbono 1 y carbono 2, llenando los espacios vacios con hidrogenos, es
decir: CsHs.

File Edit | Build | Select Display Databases Setup Compute Annotations Script Cancel Help
Explicit Hydrogens ]| ol DS E £ Rl S TN
Default Element...
Add Hydrogens
Add H & Maodel Build

Substitute Selected H 3

Save Substituent

Constrain Length and Angles
Allow Arbitrary Valence

Set Formal Charge...

United Atoms

All Atoms

Calculate Types
Compile Type Rules

Set Atom Type...

Set Charge...
Set Custom Label...
Censtrain Geometry...
Constrain Bond Length...
Constrain Bond Angle...

Constrain Bond Torsion...

Figura 12. Modelado del Lx con hidrégenos.

Al realizar la posicion de los cinco carbonos de la molécula de Lx como se muestra en la figura
12, se busca la opcién construir (build en inglés) en la parte superior de la pantalla para agregar
los Hidrogenos faltantes. Una vez agregados se tiene en disefio de la molécula para comenzar los
célculos.
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File Edit Build Select Display Databsses Setup | Compute | Annotations Script Cancel Help
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Geometry Optimization...
Vibration, Rotation Analysis

Entropy and Free Energy...

Molecular Dynamics...

Langevin Dynamics...
Monte Carlo...

Equilibrium Constant...
Transition State...

Rate Constant...
Invoke NMR..

Properties..

Plot Molecular Graphs...
Orbitals..

Vibrationa

Electr

Potential ..
Conformatienal Search...
QSAR Properties...

Figura 13. Optimizacion 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 céalculo de los orbitales y su potencial
electrostatico no seran posible.
Nota 2: los datos seran arrojados por “default” para la optimizacion de la molécula.
Para realizar esta optimizacion es necesario entrar en la pestaia “compute” como se muestra en la
figura 13.

ons

Il % (Bl & (K2

Script  Cancel Help

H

Semi-empirical Optimization

Algorithm Options
" Stespest Descent Termination Condtion
 FlatcherResves RMS gradient of
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Figura 14. Optimizacién de la molécula de Lx.
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Nota 3: Una vez realizada la optimizacién geométrica de la molécula se pueden corroborar
los datos para verificar que se esté disefiando la molécula correcta y no se cometié un error
en el disefio. Esto es comprobable mediante el calculo de la masa atdmica del compuesto.

Para poder realizar el calculo de la masa atdbmica es necesario entrar en la pestafia superior

“compute” de la pantalla y dar clic en “QSAR Properties” y entrar en la opcion masa (mass por su
nombre en inglés).

General
Otros nombres Isopreno
Formula CHo=C{CH3}-
semidesarrollada CH=CH,
Formula estructural CHy
= CH >

H,C Lzl QSAR Properties: ISOPROPENO... - ©

Farmula molecular CgHg File Options Cancel Help
Identificacdores Property .
O Partial Charges O Hydration Energy
Nimero CAS 78-79-51 [ Base on current charges O Log P |
O Surface Area [Appiox) O Refractivily
ChEBI 35194 O Surface Area (Grid) O Polarizability
ChemSpider 6309 =  Maxy
PubChem 5557
Propiedades fisicas Mass = 68.12 amu

Apariencia Liguido incoloro
Densidad 681 kg/m?®; 0681

a/cm’
Masa molar 68,11 g/mol _
Punto de fusion 127K (-146 °C)

Punto de ebullicion 07T K(34°C)

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

Nota 4: Después de cada accion y/o cambio que se realice en la molécula (como lo muestra
en la figura 15) sera necesario optimizar nuevamente la molécula. De no hacerlo el
programa no permitira avanzar en el calculo.
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Compute Annctations Script  Cancel Help
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Figura 16. Calculos de los orbitales Homo y Lumo en la Molécula de Lx.

La figura 16 muestra con una flecha roja la opcion 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 obtendran
los calculos para Excel son los arrojados en la opcion Energy (flecha verde).

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

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

Se continda con los célculos del software para el potencial electrostatico de la molécula de Lx.
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Figura 17. Calculo para gréaficos moleculares de potencial electrostatico.

En la parte superior de la pantalla se encuentra nuevamente la pestafa “compute” para entrar en
la opcion de “plot molecular graph” para el potencial electrostatico.

Dentro de la opcion, se dirige a propiedades moleculares y se opta por “Electrostatic potential” o
potencial electrostatico en espafiol en representacion 3D “Mapped Isosurface”.

Plot Molecular Properties Options 7 Plot Molecular Properties Options ~ ?

lsosurface Rendering ] Transparency Level ] Mapped Function Options ]

Molecular Propeties ] lsosurface Grid ] Cortour Grid ]
Molecular Properties l lsosurface Grid ] Contour Grid l
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Aceptar | Cancelar | Aceptar | Cancelar

Figura 18. Parametro para calculo de potencial electrostatico.
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Como se observa en la figura 18 los pardmetros para el total de carga de densidad deberd ser
establecido por el usuario en 0.015, asi como el mapeo 3D que va de color rojo a verde y azul.

Molecular Properties I lsosurface Grid | Contour Grid |
lsosurface Rendering I Transparency Level ~ Mapped Function Optiens

Mapped Function B ange
Mirimum:

I aimum;

v Display range legend

" From Positive Color to Megative Calor
% From Red to Green to Blus

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

Una vez realizado los calculos se obtendra 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 mas en los datos obtenidos del mapeo
ya que seran de utilidad para el calculo de ETC.

El mapeo de estas moléculas nos ayudara a distinguir de manera teorica las posibilidades de una
mezcla entre los compuestos.
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File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Script Cancel Help
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Figura 20. Mapeo Electrostatico de Lx.

Se continda con el célculo de la molécula RI. Este compuesto tiene una nomenclatura segun 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 férmula quimica es C20H300 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 periddica en la pestafia
del software que se nombra como “draw” o dibujo.

Se procede con el dibujo de los 20 carbonos y el oxigeno presente en la molécula. La figura 21
muestra el disefio formado en Hyperchem.

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

disefiada de no ser asi, la optimizacion de la molécula sera incorrecta, asi como su peso
molar. La unidn en rojo representa el enlace del oxigeno con el carbono e hidrogeno.
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Figura 21. Modelado del RI.

Posterior al modelador del compuesto R, 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 ningun paso.
El disefio de la molécula presenta 5 dobles enlaces iniciando en el ciclo hexeno.

File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Script Cancel Help

SlolElo|+lw|sla] alNOI0] ciNjofa] D=l & n@| 82w

Figura 22. Mapeo electrostatico de la molécula de RI.
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Se observa en la molécula de RI la concentracion en una esquina del compuesto, lo que indica una
mayor concentracion de energia de este debido a la complejidad de la molécula.

El disefio de la molécula de Qn presenta 3 uniones de ciclo hexenos con ramificaciones NH>y OH.

File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Script Cancel Help

SO0+l al~lolol ol%| D|=(E| % |%/@ S¢e

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 Electrostéatico de la molécula de Qn.

El mapeo en la figura 24 demuestra las areas en las que se encuentra el mayor contenido de carga
negativa (electrones) distribuidos uniformemente en la molécula.
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U|UPAEP

Capitulo IV

Resultados y Discusion.

4.1 Calculos de compuestos.

Una vez realizados estos calculos en el software, se realizan los célculos en Excel para obtener
los valores absolutos de estos.
En la siguiente imagen se muestran las tablas realizadas:

Tabla 4. Resultado de los célculos de las moléculas disefiadas en Hyperchem.

Compuesto

Lx -9.351 0.278 9.629 -0.003 0.104 0.107 | 89.9906542
RI -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
qgue homo representa mas energia negativa en la molécula (es decir mayor concentracion de
electrones), y lumo la mejor cantidad de energia negativa.

El EP es la diferencia de toda la suma vectorial, es decir, la polaridad de toda la molécula. Entre
mas se acerque a la zona roja (figura 8) se aproxima al pH.

ElI ETC es la cantidad de EP que se necesita para realizar un salgo en la banda prohibida del pozo
cuantico, conocida como BG para los célculos de potencial electrostatico.

Al realizar el salto (BG) se puede formar un enlace quimico dando lugar a otro compuesto, o puede
saltar la fuerza de VanderWalls para formar una solucion. Teniendo en cuenta que las fuerzas de
VanderWalls son faciles de romper por sus enlaces débiles.

Entre mas alto es el ETC menos soluble sera 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 formacion de un Biomaterial.

Reductor-Oxidante

Lx-RI -9.351| -0.4834 8.8676 -0.003 0.183 0.186 | 47.6752688
RI-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
RI-Qn -8.228 1.662 9.89 -0.11 0.328 0.438]22.5799087
Qn-RI -9.726| -0.4834 9.2426 -0.114 0.183 0.297|31.1198653

EI ETC menor de latabla 5 se encuentra de lamezcla de Rl 'y Qn lo que indica una alta probabilidad
de solubilidad entre ambos compuestos.
La tabla de cruce de banda servira para graficar los puntos en los pozos cuanticos.

Tabla 6. Valores de banda cruzada.

Reductor | Oxidante Interaccion ETC Limites
Sust. Pura Lx Lx Lx--Lx 89.99  [Superior

RI RI RI--RI 26.432 | Inferior
Banda Lx RI Lx--RI 41.631
cruzada

RI Lx RI--Lx 39.562

Lo valores de ETC en el cruce de banda representan el compuesto con mayor probabilidad de
combinacion entre ellos, sin alterar su composicion quimica.

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.

UPAEP

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-ON -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 célculos 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.

RI l |
——P  ETC=2257

»

» ETC=33.27

Lo

RI l I

»

» ETC=39.74

Figura 25 Interaccion 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 combinacion estable.

Las gréaficas de pozo cuantico (Figura 26y 27) tienen dos lineas que representan los limites
superior e inferior (ETC mayor y ETC menor).

49



.| Garcia Aguilar Karina, Analisis Cuantico de formacidén de un

Biomaterial de Latex, Retinol y Quitosano para aplicaciones
Biomédicas.

Electron Transfer Coeficient (ETC)

100
I e e e e
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30 b — 1+ | |
20
10
0
0 1 2 3 4 5 6
————— LX--Lx ~====-RI--RI @®— Lx--RI ®— RI--Lx

Grafica 1. Pozo cuantico, ETC de la interaccion entre Lx y RI.

Los puntos negros graficados ubican el porcentaje de probabilidad de que ocurra una reaccion
quimica con la combinacion de dos de los tres compuestos.

La linea verde represente el limite superior (valor més alto de ETC del compuesto individual que
es calculado). La linea roja es el limite 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 limite inferior obtenemos que tiene mayor probabilidad de reaccion; con un valor de mas del
75% de que ocurra la reaccion.

Si el punto queda en medio de los dos limites significa que la probabilidad de que ocurra la reaccion
es del 50%, es decir, que ambas combinaciones pueden ocurrir. (Ya sea el latex como reductor o
como oxidante). Del limite superior hacia arriba es zona de probabilidad baja es decir menos del
25% que ocurra la reaccion.

Nota 8: las medidas tomadas para la mezcla de Lx, Qny Rl variaron para formar diferentes
pruebas de en cajas Petri. Es decir, de forma empirica 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 concentracion adecuada para una buena
cicatrizacion. El Lx debera solo cubrirar la primera parte de la caja Petri para que
solidifique por completo.
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Tabla 8. Interaccion del componente reductor y oxidante de Lx y RI.

Reductor Oxidante | Interaccion ETC Limites
Sust. Pura Lx Lx Lx--Lx 89.99 Superior
Qn Qn Qn--Qn 26.432 Inferior
Banda Lx Qn Lx--Qn 33.271
cruzada 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 formacion de estos compuestos.

100
90
80
70
60
50
40
30
20
10

Electron Transfer Coeficient (ETC)

—ceececececececececececececcecececececacacocoooommmmmma,

@ .x-an 33271

@ an--Lx 33.683

- - - - - - - - - -

®— Lx--Qn

®— Qn--Lx

Grafica 2. Pozo cuantico, ETC de la interaccion entre Lx y Qn.
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Figura 26. Vaciado de Lx, Qny Rl para pruebas practicas en laboratorio en la

formacion de un nuevo biomaterial.

En la figura 26 se observan las practicas realizadas en laboratorio para comprobar las tedricas
cuanticas calculadas anteriormente. Esto con el propdsito de demostrar que el material es posible

de formar.

Figura 27. Formacion de Biomaterial con Lx, Qny RI.
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La figura 27 muestra las pruebas realizadas en laboratorio comprobando que el célculo cuantico

de ETC (calculo de alta reaccion quimica entre los compuestos) forma el biomaterial.

Tabla 9. Pares de AA con las mezclas de Lx, Qny RI.

NUM. ANTIOX. OXID. HOMO LUMO BG E- E+ EP ETC
1 ON-RL/LX | LEU-GLY -9.726 | 0.9015826 | 10.6275826 -0.114 0.159 0.273 | 38.928874
2 ON-RL/LX | LEU-LYS -9.726 | 0.9427313 | 10.6687313 -0.114 0.195 0.309 | 34.5266385
3 LEU-LYS | ON-RL/LX | -9.645295 0.278 9.923295 -0.126 0.104 0.23 | 43.1447609
4 ON-RL/LX | ILE-GLN -9.726 | 0.7548746 | 10.4808746 -0.114 0.192 0.306 | 34.2512242
5 ON-RL/LX | ILE-LYS -9.726 | 0.9427313 | 10.6687313 -0.114 0.195 0.309 | 34.5266385
6 ON-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 ON-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 ON-RL/LX | VAL-ILE -9.726 | 0.971656 | 10.697656 -0.114 0.188 0.302 | 35.422702
11 QON-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 regeneracion del tejido epitelial y muscular 7, Las interacciones
menores presentan la probable reaccion quimica entre las mezclas trabajando como oxidantes y
antioxidantes. La obtencion de ETC describe que las reacciones seran probables para beneficio del
crecimiento de células epiteliales en pacientes que presenten heridas superficiales.
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Las pruebas teoricas por analisis cuantico muestran que es posible la combinacion de los

compuestos que interactian con los AA (Aminoacidos) que participan en la regeneracion de
musculos y tejido epitelial presente en la piel del ser humano.

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

interaccion y la posible regeneracion de tejido epitelial. Los compuestos Rl'y Qn tienen el ETC de
valor menor lo que concluye una alta reaccion quimica 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 formacién de algunas llagas o heridas que se infectan y de manera
deficiente la curacion puede provocar amputacion de extremidades. El objetivo de este estudio es
la interseccion 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 RI.

2.- La combinacion de los tres compuestos (Lx, Qn, RI) es posible por los bajos niveles de que
presentan los ETC.

3.- La mas alta interaccién es con el Qn y RI 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 cuanticos la alta solubilidad y formacion de un
compuesto homogéneo.

6.- Los experimentos realizados comprueban el calculo por quimica cuéntica.

7.- Se forma un parche de Lx, Qny RI.

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

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

10.- La combinacién de los tres compuestos principales para el biomaterial presentan alta reaccion
con los AA.

Se logro la formacion del biomaterial pero solo en su face de prueba, es decir aun no ha sido
probado en piel para comprobar la cicatrizacion del tejido dafiado.

Es importante recalcar que en personas alérgicas a este material sera imposible que pueda probarse
debido a la reaccion adversa en la piel que probablemente se forme.

En los trabajos futuros encontramos las pruebas en animales para poder corroborar la funcién del
biomaterial formado como un parche o plantilla para las personas que lo necesiten.

El biomaterial debera 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.

55



Garcia Aguilar Karina, Analisis Cuantico de formacidén de un
Biomaterial de Latex, Retinol y Quitosano para aplicaciones

Biomédicas.

Los resultados de este estudio proporcionan informacion para los primeros pasos para descubrir
nuevas tendencias con respecto a alguna enfermedad.

Esta investigacion ayudara al proceso de disefio de plantillas, parches o piel sintentica que
funcionaran como controladores derivados de biomateriales.

Basandonos en las conclusiones de este trabajo, logramos la formacion 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 explicd anteriormente, el Lx posee la propiedad de ser aséptico
e impide el paso de bacterias que produzcan una infeccion, siempre y cuando este sea utilizado de
forma correcta en el cuerpo.
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Abstract— The present work shows the quantum
theoretical analysis and practical tests for the formation
of a homogeneous mixture with Latex (Lx), Chitosan (On)
and Retinol (RI), which work as possible biomaterial for
regeneration of epithelial tissue. Lx, Qn, and RI
compounds molecules were designed through Hyperchem
to get the coefficient of electrostatic potential
calculations. The amounts used to create the biomaterial
are minimum depending on the quantities of molecules
used in chemical design. A positive calculation was
obtained for the reaction of these three compounds and
the formation of the biomaterial in physical checking
theory etc.

Keywords— Quantum analysis, Latex, Chitosan,
Retinol, Biomaterial.

I. INTRODUCTION

Latex Lx is a colloidal aqueous suspension composed of
fats, waxes and gummy resins, white and milky in
appearance. Rubber (CA) is a hydrocarbon that is
suspended in the Lx of trees in tropical and subtropical
areas. [1] The CA or rubber is inside the Lx and presents
a chemical formula c5H8. The chemical composition of
the Lx has oils, sugars, mineral salts, proteins, terpenes,
nucleic acids, hydrocarbons, waxes, resins, starch, tannins
and balms. It has a neutral pH (7-7.2). Passed between
twelve and twenty-four hours since removal, pH drops to
5.0, came the coagulation of the substance when it is
located with a pH equal to or less than 4.2. [2]

It is characterized for being a substance insoluble in
water, electric and elastic resistance. Most of the Lx is
commercial use is extracted from the Syrinx “(Hevea
brasiliensis) and is dedicated to the production of rubber.
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The Lx prevents the entry of pathogenic micro-organisms
and promotes the healing process when there is a wound.
Allergen Lx Hev 2 b with properties B-1, 3-glucanase
accelerate the hydrolytic scission of polymers B-1, 3
glucans, basic component of the cell wall of fungi. This
protein can prevent fungal infections to the plant through
the degradation of the cell wall of fungal pathogens. The
allergen in latex Hev b 11 endoquitinasa activity and
could participate in the hydrolytic scission of chitin.
Another protein that plays a role in defense is the
hevamina. Acts by catalyzing the scission of the links -1,
4-glucosidic linkages of chitin and the peptidoglycans of
cell surface. [3]

Studies with Lx only explain their function with patients
who have diabetic ulcers. The idea was to implement a
template for a biomaterial (Lx) for the control of the
pressure of the diabetic foot. [4]

Chitosan (QN) is a polysaccharide that is naturally in the
cell walls of some fungi. The main source of production
is between alkaline chitin hydrolysis. The presence of
groups amines in the polymer chain has made one of the
most versatile materials Chitosan by the possibility to
perform a wide variety of modifications such as reactions
the anchor of enzymes for applications in biomedicine.
[5]

(RN) retinol or vitamin A is fat-soluble and necessary is
biological processes such as the formation and
maintenance of epithelial cells. This vitamin is retinol, the
retinal and Retinoic acid. Formed from provitamin beta
carotene and other Pro-vitamins in the tract of the large
intestine. It is stored in the liver.
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The most common natural polymers: silk, collagen,
elastin, keratin and Chitosan are discussed as components
of mixtures with artificial polymers. [6]

There are two main types of amino acids (AA) which are
grouped in essential and non-essential. The essential AA
can’t be synthesized by the body and to obtain high-
protein foods are consumed. The growth, repair and
maintenance of cells depends on these amino acids. The
AA is present in the body for skin regeneration: Leucine,
interacting with isoleucine and valine to promote healing
of muscle tissue, skin and bones.

The ETC theory.

The BG is defined as the energy difference between the
valence band and the conduction band. In the BG there
are no electronic states available; this means that when an
electric field is applied, the electrons cannot increase their
energy.

In quantum theory, it is known as HOMO and LUMO,
and in the old theory they are known as E - and E +. The
LUMO is defined as the range of electronic energy that
allows acceleration in electrons by the presence of
electrical currents and is also called conduction band;
HOMO is defined as the highest energy interval that is
occupied by electrons in absolute zero value and is called
valence band. The HOMO is the most electron-filled
orbital, while the LUMO is the orbital that lacks
electrons. The HOMO equaled to zero (0 HOMO) is the
last layer full of meaning that it is in the last orbital
valence orbitals. The LUMO equaled to zero (0 LUMO)
is the last layer that lacks electrons.

EP is defined as the total potential energy of the molecule.
It is an electrostatic vector field that is defined as the
potential that the electron needs to jump the Bohr radius
(0.53 Armstrong) by its natural calculated electromotive
force (EMF). The negative E value (E-) is the electrostatic
potential with negative poles, while the positive and value
(E +) is the proton-clectron potential [6]. The EP, in other
words, means that having 1 EP is having 1 volt for
Armstrong. The EP is obtained by the absolute difference
of E-and E +.

The ETC is defined as the dimensionless parameter that
describes an electrochemical reaction, which is
interpreted as the number of times the potential energy
needs to jump to the BG. It is calculated by dividing the
BG and the EP entirely. That is, if it has a BG of 10 and
an etc. of 40, it means that you need 40 times the EP
value in EV so that the BG of 10 jumps from the HOMO
to LUMO. [7, 8]

II. MATERIALS AND METHODS
SE-PM3 is a program for molecular modeling used by
scientists to analyze the composition of molecules for
quantum HOMO-LUMO, BG, EP and other properties.
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These data are used to form the table where are the ETC’s
of the interaction between the Lev and the NB.

Table.1: Parameters used for quantum computing
molecular orbitals HOMO and LUMO

Parameter Value Parameter Value
Total charge 0 Polarizability | Not
G Polak-
Spin i .try. Ribiére
Multiplicity A St op (Conjugate
i .
Algaiifam Gradient)
Termination
3 . condition 0.1
Spin Bairing BEE RMS Kcal/Amol
gradient of
State Lowest e .
Termination maximum
Convergent 0.01 .
- condition or 1000 cycles
Limit
Interaction Termination
A 50 . In vacuo
Limit condition or
Accelerate Screen refresh
Yes : 1 cycle
Convergence period
The Software Hyperchem Professional performs

Molecular modeling and analysis of the Lx, Qn and, Rl
(Hyperchem, hypercube, Multi in for Windows, series 12-
800-1501800080)The font size for heading is 11 points
bold face and subsections with 10 points and not bold. Do
not underline any of the headings, or add dashes, colons,
etc.
Table.2: Parameters used for access the map of the
electrostatic potential of the molecules

60

Parameter Value Parameter Value
Property ;
ll\)/.:.zle:ular Electrostatic g::rrléomu;'mGnd 0.05
PERE Potential
Mapped
3D M
Representation 2 Function Default
Isosurface ;i
Options
Isosurface
Grid: Grid | Coarse ’ll;rva;sparency cAriteria
Mesh Size
Isosurface
Isosurface Rendering:
Grid: Grid Default Total charge | 0.015
Layout density
contour value
contour Grid:
Default R« i i h
Strhiing Vhue efa endering Wire Mes!
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1. RESULTS AND DISCUSSIONS
Values are obtained from the simulation of molecules of
the compounds in the software HYPERCHEM. The
software calculates the bandgap, potential energy and

the value of smaller ETC that these compounds produced
the desired reaction.

Table.5: Values of pairs and trios of compounds

energy transfer coefficient data (for its acronym in HO LU ET
English, BG, the EP and the ETC). When designing the Subs |MO [MO |BG |E- |E+ |EP [C
molecule gets the values of e- and e+ (HOMO-LUMO) in X - 8.86 |- o1 loa |476
value to zero and a density of 0.015. Cross compounds RL- ;351 0.48 7.6 0.0 82‘) 8-6 75'
bands are taking the values of the initial calculation and ’ 34 03
swapping it with another compound interest. Under the g 2 |39
cross-band ETC is the value of the more reactive RL= - 027 3 0.1 4l o “
LX 8228 | 8 6 04 14 | 48
compound. 1
Table.3: Distribution of values of three compounds to T _ 166 | 11.0 0.0 03 103 |33.2
analae QN 9,351 | 2 13 03 28 3L |72
Su | HOM | LUM =
s o o BG | E- | E+ | EP | ETC QN- | - 0.27 | 10.0 0.1 0.1 [0.2 |33.6
. LX 9.726 | 8 04 1;1 83 |97 |84
T - 0278 9.62 0.0 0.1 0. 89.9 =
9.351 9 03 04 | 107 | 91 RL- - 1.66 989 | 01 03 (04 | 225
= - QN | 8228 |2 B R
Rl - 0483 7.74 01 0.1 [ 02 | 264 = =
8.228 i 46 1 83| 93 32 QN- |- - 9.24 il 0.1 (02 |31.1
- RL 9.726 (3)4 26 1;* 83 |97 |20
QN - 1662 113 ol 03 | 04 | 257
9.726 | 8 | 4| 28| 42| ¢4 gE[L - 0.27 | 10.0 ;) L |01 |02 | 458
X 9.726 | 8 04 14 04 |18 |90
Table.4: Cross-band values o 2
S THO LU ET L'X/Q - 0.48 8.86 0.0 0.1 | 0.1 | 476
bs |MO |MO |BG |E- |E+ | EP c N-RL | 9,351 14 76 03 83 |8 |75
= - RIf -
Lx 8.86 0.1 47.6 - 027 | 850 01 (02 (397
-951 | 0.483 0.0 0.186 QN/L 0.1
Rl 76 75
4 i |8 = 8.228 | 8 6 1 04 |14 |48
Rl- | - 8.50 | 0.1 39.7 LX/R | - 1.66 | 11.0 | 03 [03 |33.2
0.278 0.1 0.214 -
Lx |8.228 6 |, |04 48 LoN o35t |2 |13 |0 |28 |31 |7
Tix: -
- 11.0 0.3 332
- 9351 1.662 13 0.0 28 0.331 7 Theoretical evidence for quantum analysis, show that the
Qu |7 03 combination of compounds that interact with the AA
Qn = (amino acids) that participate in the regeneration of
- 10.0 0.1 33.6 e g p - :
- 0.278 0.1 0.297 epithelial tissue present in human skin and muscles is
9.726 04 83 84 !
Ix 14 possible.
R | - - 03 225 The Lx is the basis of this new biomaterial in combination
Qn | 8228 1.662 | 9.89 | 0.1 zé 0.438 80. with the substrates that held the interaction and the
’ 1 possible regeneration of epithelial tissue. Rl and Qn
5| = - 924 |~ 01 10297 | 311 cf)mpoundé have lo.wer value ETC so that it concluded a
Rl | 9726 0.483 2% 0.1 8 | () 20 high chemical reaction between the two.
’ 4 14 Table 5 shows combinations of three compounds (Lx, R,

The compounds work together to form a mixture
homogeneous. Tables 3 and 4 show individual values and
cross compounds to form the desired product. Displays

www.ijaems.com
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Qn) for its combination with quantum chemistry
obtaining a minor etc.

The Lx is the basis of this new biomaterial in combination
with the substrates that held the interaction and the
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possible regeneration of epithelial tissue. Rl and Qn
compounds have lower value ETC so that it concluded a
high chemical reaction between the two.

Table.6: Interaction of reducing and oxidizing component

of Lx and Rl
Reduc | Oxidiz | Interacti Limi
er er on ETC | ts
89.9
l;‘irb‘;m X IR LX-Lx |90 | Top
. 264 | Low
RL RL RL-RI 32 er
41.6
Cross LX RL LX-Rl1 31
band 39.5
RL LX RL-ILx |62

Graphs of quantum well (figures 1) have two lines that
represent the upper and lower limits (greater ETC). Black
dots plotted are the percentage of probability of occurring
a chemical reaction with the combination of two of the
three compounds.

Electron Transfer Coeficient (ETC)

100

&6

449 ® 13RI, 41631 @ RI-Lx, 39.562

20
10
o 1 2 3 4 - ] 6
----- Lx-Lx »~~-RI-Rl -@-Lx-Rl -# Ri-Lx

Fig.1: Quantum well, Lx-Rl ETC interaction

Tables 6 and 7 show interactions between reducing and
oxidizing compounds for the upper and lower limits and
graphing quantum wells etc.

Table.7: Interaction of the component reducing and

oxidizing of Lx and On
Reduc | Oxidiz | Interacti Limi
er er on ETC | ts
89.9
l;:;:m LX LX LX-Lx |9 Top
s 264 | Low
Qn Qn Qn-Qn |32 er
33:2
Cross LX Qn LX-Qn |71
band 3365
Qn LX Qn-Lx |83

WWww.ijaems.com

Figure 1 shows an average probability of interaction
between the two compounds (50% probability). Figure 2
shows the same probability of interaction.

Electron Transfer Coeficient (ETC)
1060

70

30 ® Lx-Qn, 33271 ® On-Lx, 33683

10
0 1 2 3 4 s 6
S B B R Qn-On #-Lx-Qn ® Qo1
Fig.2: Quantum well, the interaction between Lx and Qn
ETC

B
Fig.3: Emptying of Lx, On and Rl for field testing on lab
in the formation of a new biomaterial

In Figure 3 are observed practices carried out in the
laboratory to check the quantum theoretical calculated
previously.

Fig.4: Form of Biomaterial with Lx, On, and Rl

Figure 4 shows laboratory tests proving that quantum
calculation (calculation of high chemical reaction
between compounds) ETC is the biomaterial.

Table 8 shows the interactions of mixtures of the
biomaterial the AA main compounds necessary for the
regeneration of epithelial and muscle tissue. Minor
interactions are likely chemical reaction between the
mixtures working as oxidants and antioxidants. Obtaining
ETC describes that the reaction will be likely to benefit
from the growth of epithelial cells in patients who have
superficial wounds.
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Table.8: Pairs of AA with mixtures of Lx, On, and Rl LEU -
Oxi E 1 - 16 | 11| 0 o 24
N | Red d;: HO |LU | B |E|E|E| [ sl an TR losel 6 17131415
o | ucer MO MO| G |-|+|P QN i - T
r C X 3
; ?{E LEUA 1 o9 |10 ] 0. (:' g' 38 1 | LBY Ilgf/ - } 16 {11 0. g 3‘ 24
o193 oo 631 9 4] 964 | 6 |31]1 9
LX | GLY 1 6|7 LYS | QN 3 315
5 gﬁl LEU | | o9 |10.] 0. (:' g' 34 1| ILE- g‘g - | 16 {11} 0 (;‘ 3‘ 25
' ; “ o 1
X | Lys 9.73 4 67 i 9 1 5 5| EXS QN 9.87 6 53 ; 3 s 1
LBUVQN-1 ) oo ool | %] % |4 ' Bl Bt SRR TR BUN PR LB L 2
oot aal g 12222 a gl T 1B dom!l s [s6l2{Z|Y] 0
LYS | LX : 3 i O ILE | QN : 4 316
& LYS =
4 ?{IL\J/- ILE- - 07 | 10: | 0. 01 2 34 1 - II;EI - 16 | 11:.] 0. g 0 24
LX GLN | 973 | 5 |48 | 1 ol 1 2 7| 6L QN 9521 6 18 |1 3]s 6
1 Y 3
» VA -
N- 0. 2 5
g QRL/ E- | - |09 |10.|0. | (; 34 1S ;)If/ - {6 fmlet® 2 25
9.73 : ~ 19
LX LYS 31 4 (67| 1 ol 1 5 8| GL QN 9911 6 | 5811 3 le 2
1 N 3
N- “lo o
6 QRL ) GLY | - 09 | 10.| 0. 113 35 IV.  CONCLUSION
LX -ILE | 9.73 7 70 | 1 ol o 4 I. The Lx is highly reaccionable with compounds Qn
1 and RI.
- 2. The combination of the three compounds (Lx, Qn,
7 g}:‘; o - 0.7 | 10. | 0. (i g 34 RI) is possible by low levels that present etc.
O 2 3. The highest interaction is with the Qn and Rl when
LX | GLN 911 . e s "
1 working as antioxidant and oxidant respectively.
N =l 5.1 5 4. By combining three compounds is calculated an etc.
AR INS | - 0591 1 00 | s of 33.2719033 when the Lx works as a reducing
8 | RL/ 113
LX -ILE | 9.73 7 70 | 1 9|0 4 agent.
1 5. The compounds shown in its quantum wells High
N | VAT z solubility and formation of striation.
ON- = 0.7 | 10.| 0 0.0 34 6. Experiments prove the quantum chemistry
9| RL/ - 1.1 3 :
x | ain 9.73 5 48 | 1 5 9 calculations.
1 . 7. Forms a patch of Lx, Qn, and R1.
R 8. The ETC child occur with R1-Qn 22.57.
1 QN- VAL - 09 | 10.] 0. 0.10. 35 9. Lx, Qn, and Rl compounds interact with the AA of
0 RL/ JLE | 9.73 7 70 | 1 1 4 epithelial and muscle tissue.
LX ! 210 10. The combination of the three main compounds for
ii. | T =g the biomaterial have high reaction with the AA.
1 QRL/' - (091000 | (;' 34
1 |97 4 |67 |1 5 REFERENCES
LX | LYS 1A [1] Narciso, A. R. M. (1974). The exploitation of rubber
LEU N in Mexico and its use in the world.
T A . R o o 0 (L LU N [2] Carrcon Blaine, Emilic a. (2006). The olli in the
3| or RL- 9.64 8 s W 3|4 9 plastic Aztec: the use of rubber in the 16th century.
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Anexo B

Abreviaturas

Lx: Latex

Qn: Quitosano

RI: Retinol

AA: Aminoacidos

Vpp: Vaso de precipitados

ETC: Coeficiente de Transferencia de Electrones
BG: Banda Prohibida

EP: Potencial Electrostatico
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Garcia Aguilar Karina, Andlisis Cuantico de formacién de un
Biomaterial de Latex, Retinol y Quitosano para aplicaciones
Biomédicas.

Anexo C

SR
I e

Toma de peso en balanza analitica de Rl'y Qn.
Se realizaron varias medidas para diferentes
pruebas en cajas Petri.

Vaciado de Lx natural en VVpp de 1It.

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 Qny Lx.

Pipeteado de mezcla.

Formacion del biomaterial.

Formacioén 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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