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¢Queé son los Radicales Libres?

* Especies quimicas muy reactivas que tienen electrones
no apareados.

e La mayoria de los radicales libres tienen un numero
impar de electrones.

;‘O?.
H 4 xH

10 electrones




Radicales Libres en:

Medio Ambiente

Capa de Ozono




Capa de Ozono

El ozono absorbe 97-99% UVB
entre 200 y 315 nm.
Descubierta en 1913 Fabry y
Buisson.

Entre 1928 y 1958, Dobson instalo

una red mundial de estaciones de - —;?j;"ﬁ = <a
monitoreo.
Clorofluorocarbonos (CFC): [O5] <10 ppm

CFCl,+UV ——  CFCl,; +CI
CloO'+0"' —— 0O, +CI

Proceso neto: O; + O° —— O, + O,




Gasolinas sin plomo

1990’s. Eliminacion paulatina del tetraetil plomo a nivel mundial
debido a la gran toxicidad del plomo (Sustituye al Ca, Fe y Zn en
las enzimas. La acumulacion de plomo en el cerebro produce
saturnismo).

1991. Primeras gasolinas sin plomo en México.

Rediseno de las gasolinas con compuestos aromaticos, en
particular el tolueno.

Gran incremento del ozono troposférico.




Antecedentes

 |IMP — Dra. Maria Esther Ruiz Santoyo, Directora

de Investigacion =
INSTITUTD MEXICAND DEL PETROLED

e Isidoro Garcia Cruz y Victor Uc Rosas — Estudio a
nivel molecular de la reaccion del tolueno con OH

Tolueno, Xilenos, Trimetilbencenos

CH; CH,
CH; CH, jHJ :?L\ jHJ O TH’
/L /.\_\‘./ CH, (\ ‘:\ ,J (—-\ /CHJ [{\ ) f/ S
%) X X" NCH, (];H.w. X CH, CH, HC” X" NCH,



Como se forman los radicales OH "y * NO,

VAV NO, + O, —» NO, + O,
~] = J. NO, + NO — 2NO,
L

\/

O, +hv — 0, + O('D)
O('D)+M —> M + O(P)
O('D) + H,0 — 20H

“el detergente”
de la atmodsfera diurna

En la tropdsfera, durante el dia, los compuestos organicos
volatiles (COV) son convertidos en radicales Re a través de su
reaccion con radicales OHe. La generacion de radicales OHe
proviene principalmente de la fotdlisis del ozono.



Radicales libres en el aire

Ji
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¢
ﬁw{k
hv

L L0 —

Vidas medias en presencia de los principales agentes oxidantes

Contaminante O, OH- NO;-
n-Butano = 650 anos 11 h 29 dias
Tolueno = 200 dias 4.5h 33 dias

Formaldehido = 3200 anos 3.1h 1.8 dias




Hidrocarburos mas abundantes en el aire de la
Ciudad de México

PROPANO
nBUTANO
TOLUENO
iBUTANO
iPENTANO
nPENTANO
ACETILENO
ETILENO
m/pXILENO
2MEPENTANO
nHEXANO
MTBE
BENCENO
ETANO
PROPILENO




RH +eOH — eR+H,0O
RH +eOH — ¢RH(OH)
eR+0, - eRO,

Ciclo fotoestacionario del ozono:
NO, + hv—1—5NO+O(C P)
O+0, —L O,

O, + NO—5— NO, + 0, ¢ RO, + NO - e¢RO+ NO,

[O ]: Jl[NOZ]
" Kk[NO]




Quimica Cuantica Computacional

La quimica cuantica computacional es una
herramienta poderosa para el estudio del
mecanismo y la cinética de reacciones
quimicas a nivel molecular.

Hace algumnes ames...

Quimica Que
tedrica interesante ...
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Superficies de energia potencial

Transition

Los métodos computacionales se basan en el
calculo de las Superficies de Energia Potencial (SEP)
de las moléculas.

LAY 0
. . ’ . I8 0.9.9.6%,
De la Superficie de Energia Potencial se puede AN o 3?;;;;;45;;;,‘,‘
. . . s r . IR W0
derivar informacidn estructural y quimica de la o
¢ j , ‘\ 0, ;“\ '. .9,

molécula.

Los diferentes métodos computacionales difieren
en el modo en el cual la superficie se calculay
como se derivan las propiedades moleculares de
esta.

Calculo Tedrico de Constantes de velocidad utilizando cinética
computacional

kgl
h

—(AGHIRT

k = Ok ¢



Reacciones entre radicales libres y
moléculas neutras. Perfil de reaccion.

4 R Punto de Silla
Reaccionantes

Estado de Transicion (TS)

ENERGIA

Productos

COORDENADA DE REACCION



¢Cual es el primer paso en la
oxidacion de una molécula por
radicales libres?
¢Existe algun camino de reaccion
predominante ?

18



Reaccion de Formaldehido
con Radicales OHe




Reaccion de Formaldehido + OHe en Fase Gas

Energia + ZPE (kcal/mol)
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¢ . Abstraccion aldehidica

— Abstraccionde H

Adicion del radical OH

Coordenada de Reaccion —



Reaccion de Tolueno con Radicales OH en

OH
E—— H
RN (1)
‘ + OH
5
= - HyO
L
Bcnzene (1)
CHg CHy
OH ,[ X
"“ ('r' _‘H" r‘ ’ -'1-" 1 1
— - H | : ! | |
+ OH| oFtho meta HO' ‘Y iratel
éHz para

Tolucne
- H O
T
(H)



Estructuras de Transicion en la Reaccion de
Tolueno con Radicales OH en Fase Gas

2@
J_?ﬁﬂz
‘ ’ 11.45
o | \ ;
Ao ) &
IPSO 4.1 % m
- & J
12.01

ABSTRACCION
14.0 %

\ g "/
\

META 2.7 % PARA 10.0 %
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ENERGIA RELATIVA (kcal/mol)

-15.00 -

-20.00 -

-25.00 -

-30.00 -

Reaccion de Tolueno con Radicales OH en fase gas
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Reaccion de Tolueno con Radicales OH en
fase gas

Estado de transicion
de la adicidon en la
posicion ORTO

24



Reaccion de Tolueno con Radicales OH en
fase gas

Estado de transicion
de la abstraccion de
Hidrogeno en la
cadena lateral

25



Reacciones con Energia de Activacion Aparente
Negativa y Complejos Pre-Reactivos
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Figure 4. Arrhenius plots of rate constants for the
reaction of OH radicals with benzene and toluene (below
400 K). The rate constants plotted are those used in the
Calvert et al.® evaluations, and the solid lines are the
recommendations of Calvert et al;® (O) absolute rate data;
(O) relative rate data.

Atkinson, R. and Arey J. Chem. Rev. 103, 4605, 2003



Correlacion entre las Barreras de Reaccion calculadas y In(k) en la
Reaccion de Alquenos + OH

\\\2;33-Dimethyl—2—butene
\i.;Z—Methyl—Z—butene
cis-2-Butene l- Methylpropene
-24 — N
BN
~._H Propene
= A
m ™\
I= -
LB I\Ethene
E -26 1
2
% ‘\\-\_Trichloroethene
(b o
il
A \\\
£ -28- %
e
R=0.996 \\\
.
Tetrachloroethene I‘\\
w ' ' ! | ' | T | - |
-6 -4 2 0 2 1

Calculated effective activation energy (kcal)

J. R. Alvarez-ldaboy, N. Mora-Diez y A. Vivier-Bunge, A quantum chemical and classical
transition theory explanation of negative activation energies in OH-addition to substituted
ethenes, J. Am. Chem. Soc. 122, 715 (2000)).



Aerosoles Atmosféricos

‘...A;J

Cenizas & Carbono negro

 Materia organica

NH,*

’ fﬂgt:u*uyx (A = "-._‘ ' =
‘ ' = 5 3; L. SO4

CSIC — Estacion Experimental del Zaidin,
Granada, Espana




Un rio de polvo del Sahara fluye por encima del Mediterraneo
hacia Italia el 16 de Julio de 2003. Fuente: NASA/Seawifs.

i. T .
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Adsorcion de Aldehidos sobre
Modelos de Superficie de Silicatos

Energia de adsorcion:

Eadsorci()n = Esuperficie+mo|écula_ (Esuperficie T Emolécula)
11.654 2 - .
| f 2 119
M 1 : “1 114 | |
=-12.10 kcal/mol

Eps =-12.40 kcal/mol



Reaccion de Formaldehido sobre Modelos de Superficie
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b) Reaccion en la superficie del trimero lineal.



Constantes de velocidad (en cm®/molecule s) a 298 K para las
reacciones de abstraccién de H en fase gas y con el monémero

Si(OH)a.
G K., K k> kY

BHandHLYP/6-311g** N\
Abstraccién fase gas 2 9.68x10%* 271 1.14x10"° /1.10x10™"
Abstraccién M1 1 825x10%* 500 1.95x10 1.61x 107
CBS-OB3

Abstraccion fase gas 2 223x10%  1.12  643x10" \ 143x10™"
Abstraccion M1 1 573x10%  1.06 829x10" \4.74x 10"

N~—_—

k°?=1.0x 10" em®/molecule s

33



Degradacion de contaminantes por
radicales libres en el agua

COLORANTES
Ej.: indigo
FARMACOS
Ej.: amoxicilina J wi
) >

PESTICIDAS
Ej.:triclosan



Degradacion de Indigo por radicales
libres en el agua

Uno de los pigmentos mas utilizados en la historia de
la humanidad es el indigo, que ha sido empleado por
miles de afos en varios continentes, y que
actualmente es el colorante azul de la mezclilla.

La molécula del indigo es muy estable y el sélido es
insoluble en agua.

Lavado de la mezclilla
en Tlaxcala

35
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Puentes de hidrogeno intramoleculares en el indigo.

36



Estructura quimica de la molécula
de indigo.

Estructura quimica de la molécula de
indigo carmin (sustituido con sulfonatos).

37
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Oxidacion del indigo

Adicion del radical OH

Aducto radical

~ 82%

Abstraccion
de Hidrégeno

La constante de velocidad total calculada (5.71 x 10° M1 s'1) esta en el limite
de difusiéon en medio acuoso, lo que implica una degradacion rapida del
colorante en presencia de radicales ‘OH.

C. luga, E. Ortiz, J. R. Alvarez-ldaboy, A. Vivier-Bunge, A Molecular Description of Indigo Oxidation Mechanisms
Initiated by OH and OOH Radicals, J. Phys. Chem. A, 116, 3643-3651, (2012).
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Espectro de absorcion UV-Visible del indigo carmin y su principal
producto de oxidacidn, la isatina.

—INDIGO
ISATINA

=
)
n=0

03
/

Absorbancla (unidades arbitrarias)

200 250 300 350 400 450 500 550 600 650 700
Longitud de onda (nm)

Debido a que las bandas de absorcion en los espectros UV/Visible del
colorante y del producto de oxidacion (isatina) aparecen en regiones
diferentes del espectro, la evolucion de la reaccion puede ser monitoreada

empleando esta técnica.
39



Quimica Computacional Aplicada al Estudio
de Antioxidantes y Estrés Oxidativo

éQué se puede estudiar con la
Quimica Computacional?

-Dafio a moléculas de interés biolégico
(proteinas, ADN,...)

-Actividad antioxidante
primaria (trampas de radicales libres)
secundaria (trampas de iones metalicos)

-Reparacion de dainos
-Regeneracion de antioxidantes



ESTRES OXIDATIVO

RADICALES
LIBRES ANTIOXIDANTES

ENFERMEDAD < » SALUD

En los seres vivos existe un equilibrio interno entre la produccion
de radicales libres y la accion de los antioxidantes.

41



Salud y enfermedad

ANTIOXIDANTES
RADICALES
LIBRES

!

ESTRES OXIDATIVO

!

ENFERMEDAD

42



Efectos de los Radicales Libres en las
moléculas bioldgicas

* Peroxidacion Lipidica
Oxidacion de proteinas
Oxidacion de Carbohidratos
 Mutaciones del ADN

Conservadore qus alimentos ,—\
. Radiacion
ionizante
* r
Tabaquism
Dafio a celulas y ADN oH @ OGP

. 000C
— Estres Oxidativo
!' § ° OH" Globulos blancos o OH#
o o 2\72

43



El envejecimiento es consecuencia del
Estrés Oxidativo

Una de las teorias del envejecimiento, es la del desequilibrio
entre radicales libres y antioxidantes

1956 Denham- Free Radical Theory of Ageing



Estrés Oxidativo

4 N

Estrategias -Evitar exposicion a las fuentes
para combatir -Antioxidantes capaces de disminuir
el estrés oxidativo: o prevenir la formacidn de radicales
libres
- Prevenir /

- Atrapar ==
\ -Antioxidantes capaces de
- Reparar

atrapar/desactivar radicales libres
K antes de que reaccionen con los
blancos bioldgicos

-Antioxidantes capaces de reparar
los sitios danados en los blancos
bioldgicos




¢Cuales son las fuentes externas de
radicales libres?

* Radiacion ionizante

Luz ultravioleta

e Contaminacion ambiental
Conservantes quimicos, pesticidas
* Tabaquismo

Fuentes internas de radicales libres:

* Procesos enzimaticos
* Reaccion de Fenton:

Fe’" +H,0, > Fe* +OH"
Cu*+H,0, > Cu* +0OH"



Review

Medical Principles
and Practice Med Princ Pract 2013;22:131-137

DOI: 10.1159/000339212

Oxygen: How Do We Stand It?

[rwin Fridovich

Department of Biochemistry, Duke University Medical Center, Durham, N.C., USA

O ——> 07 — Hy0;
2H+

Superoxide dismutase

Reducciéon secuencial de un electron.

Received: January 15,2012
Accepted: April 15, 2012
Published online: June 28, 2012

37.5 kcal ] l 135*

Excited Singlet

22.4 kcal { l +A9
\ /

Ground [ ] { 329* + Triplet

Configuraciones electronicas de O,.
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Vida media de los principales especies oxidantes en
sistemas biologicos

Especie Denominacion Vida media a 37°C (s)
Superoxido ‘0,” 1x10°
Hidroxilo *OH (1 X 10'9
Alcoxilo *OR 17'1?5
Peroxilo *O0R 1x107?
Oxigeno singlete 10, 1x10°

Oxido nitrico NO 1

Oxigeno molecular o, > 102

El radical OH es la especie mas reactiva en
sistemas biologicos




Antioxidantes

Sustancias que, aun a bajas concentraciones, disminuyen
o previenen la oxidacion del sustrato (ADN, lipidos,
proteinas).

Reaccionando
¢, COmo unos pocos pueden mas rapido !!!

Cinética |




Antioxidante ideal

Versatil, capaz de reaccionar eficientemente con una amplia gama de radicales
libres.

Cruzar las barreras biologicas y transportarse rapidamente a las células.

Disponible. Es necesario que sea consumido en la dieta, como suplementario
alimentario, o producido endégenamente.

Regenerable (pueda ser regenerado por otro antioxidante, reaccione con 2
radicales libres, o que sus metabolitos también tengan actividad antioxidante).

No toxico ni antes ni después de reaccionar con los radicales libres.

Terminar la cadena de reaccion radicalica o formar productos de reaccion
mucho menos reactivos que los radicales iniciales.

Reaccionar rapidamente.

Rose & Bode. FASEB J 1993, 7, 1135.



Obtenemos la mayor parte de los

N _ Exdgenos
antioxidantes de nuestra dieta

Natural

ISomos Lo que comemos!



Turmeric Grapes CH

0 0
0.
CHa HO
Curcumin Resveratrol
Chilli peppers
1 1 /\/O
HO
H:,C'O NJ\/\NY ‘UA’I\O
H
H HO
Capsaicin Caffeic acid phenethyl ester
Garlic
o] oH
5
N Ry
[6]-Gingerol Diallyl sulphide
HO OH
OH OH
0 CH
0
HO }—QCH N
0 .
- = Indole-3-carbinol

Epigallocatechin-3-gallate

Sovbeans Broccoli
G CH
&5
-~
HO 1]
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Lycopene



Resveratrol...
la fuente de la eterna juventud?

El resveratrol activa el gen SIRT1, que regula la duracion de la vida.
Sinclair, en el 2003, encuentra que el consumo de resveratrol

aumenta la longevidad en ratones un 31%, y hasta el 59% en
moscas y peces.

Experimentos de Longevidad
‘_Y-east _Celis_: _F_ru_ith'lli-e_s Roundworm Killfish 'Rod_ents
b:",'-.’.’-" ™ ot . > = ,
Increased Lifespan Increased Lifespan Increased Lifespan Increased Lifespan Increased Lifespan

60% 29% 15% 27-69% 31%

53



La “Paradoja Francesa”

Consumo de vino tinto por regiones
en el mundo.

54



Actividad Antioxidante del trans-Resveratrol

Resy eratrol
3,5 4 tihy droxy Hrans-stilhene

Antioxidante

Anti-inflamatorio

Anti-aterogénico

Inhibidor de agregacion de plaquetas
Promotor de vasodilatacion

55



La Quimica Cuantica del vino tinto

Resveratrol + *OH
RV + =OH — RV(-H)= + H,O
RV + *OH — RV** + OH~ <> RV(-H)= + H,0
RV + *OH — RV(OOH)=
Resveratrol + *OOH
RV + *OOH — RV(-H)= + H,0,
RV + *OOH — RV** + OOH~ <> RV(-H)* + H,0,
RV + *O0OH — RV(OOH)s

(HAT/PCET)
(SEPT)
(RAF)

(HAT/PCET)
(SEPT)
(RAF)
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La Quimica Cuantica del vino tinto

Transferencia de un solo electron (SET):

+ OH-

HO / - SET HO / on|

HO HO

—— -+ H20
AG = -6.45 kcal/mol
4B SEPT product
\ vt : SET SET
AGs AGs kp k k app
0.33 -6.41 7.95 x 10° 8.71 x 1013

\7‘95 < 109)
v

OH ~
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Melatonin: an ancient molecule that makes oxygen metabolically
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Antioxidante

Immuno protector

Anti-inflamatorio —4)
Inhibidor de procesos cancerigenos
Inhibidor de la esclerosis multiple

Regulador del ritmo circadiano

Number of publications

Melatonina: un antioxidante
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Rate constants (M-1s1)

aqueous solution

benzene solution

RI1=°"0OH R2=*0O0OH RI1=°OH R2="*0O0H

SET 8.16 x 10°

HAT

Cl 9.37 x 10° 1.48 % 10’

Clb 1.87 x 10* 6.63 x 10’

C3 3.84 x 107 1.92 % 10’

C4 .11 x 10° 124 %« 102 227 %< 107 1.15 x 10!

Cl13 1.40 x 10° 228 x 10°

NI 1.41 x 10° 6.44 x 10°

N2 7.39 % 10° 225 x 10°

RAF

C5 1.17 % 10° 1.75 % 10°

C6 119 % 10°  1.99 x 10’ 175 % 10° 3.00 x 10° The rate constant

C7 2.11 x 102 1.59 x 103 corresponding to the

C9 118 x 109 1.75 x m‘jl *OOH damage to

C10 1.16 % 10 1.73 % 10

Cll 116 « 10° 173 % 10° polyunsa?ura_ted fatty

C12 9.73 % 108 1.73 % 10° acids is

Overall 1.85 x 10" 1.99 « 10 2.23 x 10 3.11 x 10? 1.18-3.05x103 M-151

Exp. 1.25 x 10'° _
27 % 1010 De Grey ADNJ (2002) J DNA Cell Biol 21:251.

Melatonin is not efficient as a ROO* scavenger @D

Phys. Chem. Chem. Phys. 2011, 13, 7178-7188
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| a familia de la melatonina

Antioxidant Protection

Melatonin

AFMK

Free Radical Metal Chelation,
Scavenging Activity Inhibition of OH Production




Diseiio Computacional:

Ejemplo,
derivados de melatonina

(C4) O

HO N
Galano A “Computational-Aided Design of Melatonin OH

Analogues with Outstanding Multifunctional Antioxidant
Capacity” RSC Adv. 2016, 6, 22951 - 22963.



Reparacion de bases del ADN con glutation

J. R. Alvarez-ldaboy, and A. Galano, On the Chemical Repair of DNA Radicals by Glutathione: Hydrogen vs
Electron Transfer, J. Phys. Chem. B 2012, 116, 9316-9325.



Reparacion de triptofano danado por medio de
acido urico o acido ascorbico

PT .
Step1  TrpN-+ H3Ur/H;Asc == TrpNIji + H,Ur / HAsc

+ SET
Step2 TrpNH + H,Ur/HAsc—— TrpNH + H,Ur- / HAsc-

SOMO

L. Muioz-Rugeles and J. R. Alvarez-ldaboy, A proton—electron sequential transfer mechanism: theoretical
evidence about its biological relevance, Phys.Chem.Chem.Phys., 2015, 17, 28525.



A FUTURO

PROYECTO FRONTERA presentado a Conacyt por la Dra Annia Galano, UAM-I

Antioxidantes Multifuncionales: del Diseno Computacional
a la Aplicacion Practica

 Muchas enfermedades graves, como el mal de Alzheimer, el cancery la
esclerosis tienen mas de una causa y afectan a varios sistemas de organosy
tejidos simultaneamente

 Eltratamiento convencional con varios farmacos es ineficiente: interacciones
negativas.

* Disefo de una sola entidad quimica, con actividades bioldgicas multiples.
* Desarrollo de nuevos farmacos multifuncionales "a la medida".

* Formacion del primer grupo multidisciplinario en México que se sumaria al
esfuerzo mundial por encontrar farmacos para enfermedades graves.

A. Galano. Computational-Aided Design of Melatonin Analogues with Outstanding Multifunctional
Antioxidant Capacity, RSC Adv 2016, 6, 22951.
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Regeneracion

Los antioxidantes fendlicos (al menos los

que presentan el grupo catecol en su o
estructura) pueden ser regenerados en - N HO
medio acuoso, a pH fisiologico. OH

. : _ _ Ho. L HOO*
Despues de desactivar el primer radical [ j o8
libre, y en presencia de un buen donador de NP )
electrones como por ejemplo el O,™, este se olo ! 0,*
consume regenerando al antioxidante. N > w 8
O sea que estos antioxidantes tienen la H* Ho

capacidad de desactivar varios equivalentes

de radical libre, dos por ciclo,

proporcionando proteccion continua hasta 0
gue el antioxidante (o alguno de los

intermediarios) sea consumido por otra via.

(o]0)

water
pH=7.4



Nanotubos de carbono como
trampas de radicales libres



CNT como trampas de radicales libres

AHgs  AH,;  AGgs AGL) Sugiere que puede llegarse
TOH a cobertura completa:
-26.30 -29.30 -15.92 -23.35
2 OH CNTs = esponjas de
I 3841 -39.50 -27.18 -32.70 TEeleelEs lllones
II -16.46  -16.65 -5.09 -9.71
o bo Io | - -~ ‘ k
M -3331 -39.25 -2255 -32.92 % ‘ . R
Y 26.82 -26.27 -15.56 -19.44 i Vot /%
- v O
3 OH ; e

Vv -46.18  -44.47 -34.11 -36.83 . i_%‘, =

i
VI -23.64 -23.30 -12.69 -16.78 e ]

CPO ™ @ R ¢
VI -35.92 -37.63 2495 Lucente-Schultz, R. M.; Moore, V. C.; Leonard,
4 OH A. D.; Price, B. K.; Kosynkin, D. V.; Lu, M.;
X T Part.ha,. R.; Co.nyers, J. L.; Tour, J. M.
= —— — 1 “Antioxidant Single-Walled Carbon Nanotubes”
X -43.61 -43.26 -31.38 -1J. Am. Chem. Soc. 2009, 131 (11), 3934-3941

J. Phys. Chem. C 2008, 112, 8922



CNT como trampas de radicales libres

Influencia de la funcionalizaciéon

\1‘ /1_"/
ras
A2
re
S
(3,3)

carboxilados

¥ '

R N1

ﬁ%‘i e
FH TR

23R S5

T YR VT

f\_f} f El efecto de la
b 4 8 ®* I carboxilacion
@ depende del sitio
-2 ~ ) amn
5_3 L @--Co%M Fn |os extremos la
= ; \ g) 1 capacidad atgpadora
T e permace casi igual para
@YY CNTs silla y disminuye
arave para CNTs zigzag.

Schematic representation of the different sites of reaction

En las paredes algunos sitios se vuelven mas reactivos y
otros menos que en los tubos pristinos. Asumiendo que
la mayor parte de las reacciones tendran lugar en los
sitios mas favorecidos, se propone que la carboxilacion
de CNTs aumente su abilidad para atrapar radicales
libres (siempre y cuando la extension de la
funcionalizacion sea tal que quede suficiente espacio
libre en las paredes.

En todos los casos las reacciones son significativamente
exergonicas, i.e. todos funcionan bien como trampas

radicalicas.
J. Phys. Chem. C 2010, 114, 6363



CNT como trampas de radicales libres

Posibles Aplicaciones:

777

cubrebocas

1
120 Tablets |

filtros para
cigarrillos

filtros para sistema
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suplemento
alimenticio



Conclusiones:

» De acuerdo con los estudios realizados hasta el momento, los CNTs
parecen agentes quimicos prometedores para atrapar radicales
libres.

» Se propone que su eficiencia debe ser mayor que la de otras
especies quimicas utilizadas con este propdsito. Los CNTs actuarian
como esponjas de radicales libres.

» La actividad de los CNTs como trampas de radicales libres se
mantiene tanto en fase gas como en soluciones. Por |lo tanto esta
propiedad puede utilizarse en aplicaciones tanto de interés ambiental
como biologico

» Aparentemente una mezcla de CNTs de estructuras diferentes puede
ser eficiente para este propdsito, por lo que no se hace necesaria la
sintesis selectiva.

» Esta es un area de investigacion muy reciente, por lo que son
necesarias muchas mas investigaciones enfocadas a las preguntas
gue aun quedan sin resolver.



Conclusiones Generales:

® Dar respuesta a problemas quimicos concretos es el
objetivo fundamental de la Quimica Computacional Aplicada.

® La Quimica Computacional ha demostrado ser una
herramienta poderosa en el estudio de sistemas quimicos
diversos.

® Ofrece una mirada a nivel molecular de las reacciones
guimicas que puede contribuir a su mejor entendimiento.

® La informacion obtenida puede tener implicaciones en la
implementacion de aplicaciones practicas.

® Se ha demostrado el caracter predictivo de la Quimica
Computacional y su capacidad para producir datos de manera
confiable.

® También se ha demostrado la importancia de estudios
conjuntos teorico-experimental, directos o indirectos.



CONCENTRACIONES (EN MILLONES DE MOLECULAS POR CM3) DE ALGUNAS
MOLECULAS Y RADICALES EN LA TROPOSFERA

OHs
NO;* 1000
HO,+ 10
0, 06
CO 08
SO, 108
NH, 10
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