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Resumen:

En el proyecto se usaron los métodos de la Quimica Cuantica y la Cinética Computacional
para estudiar diferentes aspectos de reacciones involucradas en el estrés oxidativo. En
particular los mecanismos de reaccidon y constantes de velocidad de reparacion de radicales
biologicos, neutralizacion de especies reactivas de oxigeno y acomplejamiento de metales
para inhibir la reaccion de Fenton.

Adicionalmente se cred en colaboracion con el grupo de la Dra. Annia Galano de la UAM-I
una metodologia para calcular pKas de aminas, fenoles y acidos carboxilicos usando célculos
DFT con una variedad de funcionales y bases.

Avances, Calculos realizados y Software utilizado

Durante el afio se pudieron realizar la inmensa mayoria de los célculos planificados que
consisten en realizar computos de energia libre de reactivos y productos, asi como de estados
de transicion en casos que la cinética fuera favorable. En la mayoria de los calculos se uso
uno de los dos funcionales del grupo de Minnesota M05-2X y M06-2X y una base triple zeta:
6-311+G(d,p) o doble zeta: 6-31+G(d,p) dependiendo del tamano del sistema. En
determinados casos se hicieron calculos CASSCF, MCQDPT y CCSD(T). Para los casos en
que se usaron métodos DFT se us6 el programa G09 y para los ab-initio multireferenciales y
basados en la interaccion de configuraciones se usaron ORCA Y GAMESS. En términos de
colaboracion se llevaron a cabo trabajos ya publicados en colaboracién con los grupos de
Nino Russo en Italia, Donald Truhlar en USA y Kavanal P. Prasanthkumar en la India.
Ademés de la colaboracion estrecha con la UAM-I

De esos resultados resulta relevante la profundizacion en el estudio del mecanismo PCET
(proton coupled electron transfer) en que se han obtenido importantes resultados y que se han
enviado a publicar. Desde el punto de vista de supercomputo se debe sefialar el trabajo
relacionado con el calculo de los pKas que implic6 un importante aporte de tiempo de calculo
ya que se estudiaron 74 métodos de calculo para 90 acidos y sus correspondientes bases
conjugadas. En general se publicaron 10 articulos, algunos derivados del proyecto de



supercoémputo del afio anterior, pero algunos de los resultados de este afio todavia no estan
publicados. En general consideramos que el uso de supercomputo estd justificado y el
proyecto ha sido exitoso.
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Trabajos presentados en congresos
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51° Congreso Mexicano de Quimica “Estudio teorico de la actividad antioxidante del
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