No. 29

NATURALIS

BOLETIN DE LA COORDINACION DE
FISICA Y QUIMICA

agosto de 2018

DIVISION DE CIENCIAS BASICAS

\NGENIER|4

Contenido

1 Quimica computacional
Ayesha Sagrario Roman Garcia

5 Nuevo material para el siglo XXI. “Chip” molecular

Antonia del Carmen Pérez Ledn

Quimica computacional

La Quimica computacional es una rama de la
Quimica que surgié en las grandes companias
farmacéuticas de forma paralela al desarrollo
exponencial de la computacion en los afios
ochenta; también se puede decir, que surge de
la necesidad de obtener resultados mas precisos
de las ecuaciones que se habian desarrollado a
partir de la Ecuacion de Schrodinger para la
Quimica Cuantica y es ampliamente utilizada
desde hace varias décadas en el diseio de
nuevos medicamentos y materiales.

La Quimica computacional utiliza teorias,
conceptos y modelos de la Quimica tedrica,
basados en tratamientos fisicos de la materia
provenientes de la fisica clasica, cuantica y la
mecanica estadistica, incorporados en software

cientifico especialmente disefiado para calcular

la estructura o las propiedades estaticas y

dindmicas de moléculas y agregados
moleculares en estado gaseoso y en solucion y
de cuerpos solidos. Segun Cuevas (2005),
mientras sus resultados complementan Ia

informacion que puede obtenerse en
experimentos quimicos, pueden, en otros casos,
predecir fendbmenos quimicos no observados,
orientando el disefio de nueva actividad
experimental o sustituyendo la ausencia de otro
conocimiento empirico en problemas donde el
disefio experimental tiene asociado un alto costo
economico 0 que no pueda llevarse a cabo de

forma experimental.

Mientras que la Quimica tedrica permite el
desarrollo de modelos para describir cualquier

sistema quimico, independientemente de su




complejidad, la Quimica computacional pretende
brindar las técnicas operacionales para resolver
los modelos tedricos y para probar su validez
mediante la comparacion simultanea con los

datos experimentales.

La Quimica computacional también es utilizada
como técnica de aprendizaje por lo que guarda
relacion con otras areas como la biologia, la
mecanica Yy la fisica, ya que es a través de ella
que se puede obtener la especificacion
molecular necesaria para detallar un sistema,
pues se emplea para definir los estados
intermedios de reaccion, los angulos de enlace y
las caracteristicas electronicas de las moléculas,
entre otros. Se puede decir que utiliza una gran
cantidad de métodos matematicos y estos
pueden dividirse en dos grupos: la mecanica

molecular y la mecanica cuantica.

Uso de la Quimica Computacional para experimentacion.

Historia
El desarrollo de la Quimica Computacional surge

cuando en 1925 el fisico austriaco Erwin

Schrodinger formula su famosa ecuacion, capaz

de explicar el espectro de los sistemas

hidrogenoides dando origen a la Quimica
Cuantica. Lo anterior, dio origen a la formulacién
de métodos para la aproximacion a la solucion
de la ecuacion de Schrodinger, con la finalidad
de poder aplicarse a sistemas que no fueran
monoelectrénicos, lo cual forzaba al uso de la
resultados

experimentacion para que los

pudieran ser validados.

Debido a la complejidad de los calculos, fue

necesario el desarrollo de métodos

computacionales que de acuerdo a
Giacomantone(2016), consisten en el disefio y la
elaboracion de algoritmos mediante modelos y
herramientas matematicas como el analisis
numeérico que puedan simular o recrear procesos
mas complejos de la realidad, que pudieran
desarrollar las aproximaciones necesarias hasta
la exactitud que se requeria para poder llevarse

a la experimentacion.

Fue entonces que, de acuerdo a Mo (2011), en
los afos 40 se desarrollan los primeros sistemas
que podian dar aproximaciones valiosas a un
meétodo que llamaron ab initio; pero no fue hasta
1956 que el

funciones, aplicod el

MIT usando un conjunto de
método ab initio para
moléculas diatomicas. Debido a esto, John A.
Pople recibio en 1998 el premio nobel de
Quimica, por sus aportaciones a la Quimica

cuantica dandole la caracteristica de ciencia




predictiva y doté a la comunidad cientifica en
general con una potente herramienta para
interpretar y predecir las propiedades de los

compuestos quimicos.

John A. Pope

Aplicaciones

Con la ayuda de la Quimica computacional se
pueden obtener diversos calculos, que han
ayudado al desarrollo de nuevos materiales,
farmacos, entre otros, sin involucrar costos o
experimentacion innecesaria. Algunos ejemplos
son los siguientes:

l. Los arreglos geométricos de los atomos que
corresponden a moléculas estables y a
estados de transicion.

Il. Las energias relativas de varias moléculas.

lll. Momento dipolar, polarizabilidad.

IV. Propiedades espectroscépicas como
corrimientos quimicos y constantes de
acoplamiento, frecuencias vibracionales.

V. Propiedades termoquimicas.

VI. La rapidez con la que sucede una reaccion.
VII. La dependencia de algunas propiedades,

como la estructura molecular con el tiempo.

Por lo cual, de acuerdo a Cuevas (2005), no
debe considerarse a la Quimica computacional
como una contraposicion de las técnicas
tradicionales de experimentacion, sino como un
apoyo ya que existen experimentos que podrian
llegar a ser sumamente peligrosos e incluso
imposibles de llevar a cabo en un laboratorio, o
muy costoso o0 que requiera mucho tiempo y por
lo tanto no podrian ser estudiados con métodos

de laboratorio como los conocemos.

Otra aplicacion de la Quimica computacional
Gonzalez (2016),
identificar y optimizar compuestos de elevada
afinidad

farmacos.

segun es que permite

como potenciales candidatos a

Mas recientemente, la Quimica
computacional se ha extendido al disefo de
compuestos que presenten no solo una elevada
afinidad por su receptor, sino también una
optimizacién de sus propiedades farmacéuticas,
que aseguran un balance en la absorcién,
distribuciéon y metabolismo del farmaco, junto a

Su excrecion y toxicidad.

De acuerdo a Medina (2015), actualmente, ya
existe en las Universidades de nuestro pais, el
disefio de farmacos asistido por computadora, y
aunque estos sistemas computacionales son de
siempre se  encuentran

gran  ayuda,




supervisados por los expertos en el tema; de lo

cual se pude inferir que la Quimica

Computacional es un area multidisciplinaria que
incluye a expertos de diversas areas del

conocimiento.
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Software Libre Gabedit para Visualizacion y Disefio

Molecular

El programa Gabedit es uno de los mas
empleados para quienes trabajan en la Quimica
computacional, ya que ademas de ser libre, es el
mas compatible con otros programas que
trabajan con los algoritmos mas conocidos y es
capaz de proporcionar una interfaz grafica al

usuario.

Conclusiones

La Quimica computacional se ha convertido en
una poderosa herramienta capaz de realizar y
predecir comportamiento de los compuestos que
con la Quimica tedrica no se podria haber
logrado; a pesar de ser unicamente una

herramienta complementaria para los

profesionales de la Quimica que se desempefian
en las areas en donde ha intervenido como la
Quimica Cuantica, la espectroscopia,
fendmenos de astroquimica, el estudio del ADN,
entre otros, se ha convertido también, en una
tarea multidisciplinaria, en la cual los
profesionales en el area de Computacion, tienen
grandes campos de trabajo en la que pueden
aportar sus conocimientos para mejorar lo que ya

existe o crear algo nuevo.

Para que un profesional de la Ingenieria pueda
participar en la creacion, adaptacion o disefio de
un programa que realice tareas novedosas y
ayude a los Quimicos Computacionales en sus
diversas tareas, se necesita que conozca al
menos los conceptos basicos de Quimica tal
como se imparte actualmente para los alumnos
de Ingenieria en Computacidon de nuestra
Facultad; lo anterior, es una muestra clara de
que actualmente no existe una disciplina o
profesion que se desempefie de forma aislada a
todas las demas, pues los nuevos retos a los que
se enfrentan las diferentes instituciones que
realizan el desarrollo cientifico del pais,
requieren de los conocimientos de profesionales

de diferentes areas de conocimiento.
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Nuevo material para el siglo XXI. “Chip” molecular

Actualmente la Quimica de materiales es una de
las disciplinas que, en algunas de Ilas
universidades mas importantes del mundo, esta
ligada a la Ingenieria. Durante el siglo XX, el
desarrollo de esta ciencia produjo materiales,
hoy cotidianos, como la ceramica de altas
prestaciones, los cristales liquidos, los polimeros
adhesivos y los chips de silicio (Si), entre otros.
La ciencia de materiales es un campo
multidisciplinar que estudia los conocimientos
fundamentales sobre las propiedades fisicas
macroscopicas de los materiales y los aplica en
varias areas de la ciencia y la ingenieria,
consiguiendo que éstos puedan ser utilizados en
obras, maquinas y herramientas diversas, o
necesarios o0

convertidos en productos

requeridos por la sociedad, que incluye

elementos de la Quimica y Fisica, asi como de

las ingenierias mecanica, civil, eléctrica,

computacion o ciencias ambientales.

Los chips de silicio son ampliamente utilizados
en muchos tipos de equipos electronicos. Ellos
incluyen computadoras, teléfonos celulares,

televisores, automoviles, calculadoras, entre
otros. En la actualidad, los chips se construyen
capa por capa, a través de un proceso
denominado fotolitografia. Esto debido a que el
silicio presenta un amplio rango de propiedades
electromecanicas utiles, como pueden ser la
elasticidad 'y la  piezoelectricidad. El
micromecanizado del silicio permite, por su
estrecha relacion con la microelectrénica, una
la electronica con los

facil integracion de

microsistemas. Todos estos motivos han

propiciado que aun actualmente la mayor parte

de microsistemas se fabriquen de silicio y con




procesos de fabricacion derivados de la industria
del semiconductor.

A pesar de los grandes progresos en el
conocimiento y en el desarrollo de los materiales
en los ultimos afos, el permanente desafio
tecnolégico requiere materiales cada vez mas
sofisticados y especializados. Tales como los
chips moleculares, en los que el silicio (Si) se
reemplazaria por moléculas organicas, algunas
de las cuales responden a la luz. Es decir, los
chips moleculares, usarian fotones en vez de
electrones, tornandose mucho mas rapidos, que
permitiran escribir, borrar y leer la informacion,
en forma de puntos o lineas continuas, de forma
estable y en condiciones ambientales. Esto lo
convierte en un dispositivo de memoria
molecular no volatil, es decir, que no pierde los
datos almacenados al interrumpirse la corriente

eléctrica.

Los dispositivos de “memoria molecular” podrian
ofrecer una capacidad de almacenamiento muy
superior a la de los ordenadores actuales y a
mucho menor costo. Los actuales dispositivos
microeléctricos de silicio tienen un tamafio
minimo de 180 [nm], mas 0 menos una milésima
del grosor de un cabello. Pero en la electrénica
molecular los componentes mas pequehos
pueden llegar a reducirse a un solo nanémetro,
lo que permitiria tener mas de mil procesadores
en el espacio que ahora ocupa uno solo de los

actuales.

Las “memorias moleculares” necesitan de
sustancias quimicas capaces de permanecer
estables en al menos dos estados, de manera
que pueda guardarse informacion codificada en
formato binario. En un soporte tradicional, como
un disco duro, esta funcion la realizan los grupos
de moléculas que cubren la superficie de los
discos internos, capaces de ser magnetizados en

uno u otro sentido.

Estos cambios tendran un profundo impacto
economico. Los chips actuales se producen en
plantas que cuestan miles de millones de délares
y que utilizan ondas de luz para grabar capas
sucesivas de circuitos en un sustrato de silicio.
Los nuevos chips moleculares, en cambio, se
podran fabricar usando simples reacciones
quimicas que conecten un elevado numero de
componentes de tamafio molecular por un bajo

costo.

Uno de estos chips moleculares es de una
molécula llamada rotaxano. Es una molécula
diminuta con forma de mancuerna capaz de
actuar como un interruptor molecular, es a
grandes rasgos una molécula que es capaz de
activar o desactivar determinados componentes
celulares y, en consecuencia, iniciar o frenar una

funcion o efecto.

Un rotaxano [del latin: rota (rueda) y axis (eje)]

consiste en una molécula lineal (eje), la cual se




encuentra dentro de una molécula ciclica
(rueda), con los extremos de la molécula lineal

taponados por grupos voluminosos, de tal

manera que se previene la disociacion de la

estructura (figura 1).
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Figura 1: Balzani, Gbmez-L6pez y Stoddart (1998)

Los rotaxanos son potencialmente maquinas
moleculares que se podrian usar en electronica
molecular como interruptores logicos o
transportadores. Su funcionamiento se basaria
en el movimiento del macrociclo respecto a la
molécula central (la del eje y las “pesas”). El
macrociclo puede girar alrededor del eje de la
molécula o puede deslizarse a lo largo del
mismo. Controlar la posicién del macrociclo
mediante agentes quimicos como fotoquimicos
permitiria que el rotaxano pueda funcionar como
interruptor molecular pues cada posible
ubicacién del macrociclo corresponderia a un

estado diferente.

Una molécula de rotaxano mide menos de 1 [nm]

-9 . . , . s
(10" [m]), es decir, una millonésima de milimetro,
y se espera que esta molécula, que es capaz de

responder a érdenes binarias, pueda reemplazar

en un futuro los circuitos integrados, debido a su

minimo tamafo y gran capacidad de

almacenamiento de datos. Procesara Ila
informacion con una velocidad cien mil millones

de veces superior a la de un ordenador actual.

Debido a su respuesta a las ordenes binarias
permitira sustituir al chip como componente
basico, lo cual implica una amplia gama de
aplicaciones tecnolégicas.

También se pueden usar como nanomemorias,
ya que se les puede hacer cambiar de
conformacién aplicandoles un voltaje positivo
con la punta de la sonda de un microscopio de

efecto tunel.

El trabajo representa un paso hacia delante en el
camino hacia la fabricacion de dispositivos

basados en moléculas organicas, lo que




permitiria avanzar hacia la miniaturizacion mas
alla de lo permitido hasta ahora por la tecnologia
del silicio. Se prevé que se podra fabricar
computadoras del tamafno de una particula de
polvo y miles de veces mas potentes que las
existentes. De momento, se ha conseguido
simular el cambio de una molécula, mediante su
rotura, pero falta crear moléculas que se curven

sin romperse.

Este tipo de aplicaciones se han trabajado
ampliamente en los ultimos afos y se ha hecho
un gran avance, pero aun es muy temprano para
asegurar su efectividad y si seran capaces de
cumplir las expectativas que han generado. La
tecnologia permite que nuestro mundo cambie

dia a dia. Pero los verdaderos protagonistas son

las personas que hay detras de la tecnologia...

jLos ingenieros!
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""Cualquier tecnologia suficientemente avanzada es indistinguible de la magia™
Arthur C. Clarke (1917-2008) Escritor y cientifico britanico.

""El verdadero progreso es el que pone la tecnologia al alcance de todos™
Henry Ford (1844-1929) Industrial estadounidense.

""Toda la tecnologia tiende a crear un nuevo entorno humano... Los entornos
tecnologicos No son meramente pasivos recipientes de personas, son procesos

activos que reconfiguran a personas y a otras tecnologias similares™
Marshall McLuhan (1911-1980) Filésofo, erudito y profesor canadiense.
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