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Resumen:

El proyecto contempla el estudio tedrico de la reactividad quimica de diversos materiales,
que van desde cimulos metalicos hasta fulerenos y polimeros. En este proyecto estudiamos
propiedades como la capacidad antioxidante de los materiales, las reacciones de catalisis
para disminuir contaminantes atmosféricos y la capacidad de atrapar radicales libres. Los
sistemas que hemos estudiado son cimulos mixtos de carbono y bismuto, nano-aleaciones
de oro con bismuto, moléculas como la silibina y compuestos que reaccionan con el CO,

para producir sustancias funcionales.

Descripcion de los avances:

En este afio se realizO una investigacion sobre las propiedades de la astaxanthina
interaccionando con ciimulos metalicos. La principal idea era investigar la capacidad de
atrapar radicales libres de este sistema. La astaxanthina es una sustancia que se reconoce
como una buena atrapadora de radicales libres, y la hipdtesis era que con la presencia de
camulos metélicos esta propiedad se iba a fortalecer. Se comprobd la hipdtesis y los
resultados se publicaron en una revista de circulacion nacional con factor de impacto de

2.333. Ademas este compuesto es un material potencial para construir celdas fotovoltaicas.

También se realizd una investigacion con fulerenos y bismulenos, y se determind como la
mezcla de carbono y bismuto en estructuras parecidas a los fulerenos, cambian las
propiedades de manera muy interesante. Para esto se utilizaron diversos indices de

reactividad. El trabajo se publicd en una revista con factor de impacto igual a 2.883

Otro material que se estudid fueron los glucosidos. Se investigaron sus propiedades

antioxidantes. Este trabajo se hizo en colaboracion con investigadores del Instituto de



Biotecnologia y de la Facultad de Quimica de la UNAM, que son quienes hacen los
experimentos. También participaron los estudiantes Yanet Romero y Miguel Reina. Los

resultados se publicaron en una revista con factor de impacto igual a 3.84

Como parte de su trabajo de maestria, el alumno Miguel Reina Tapia estudi6 la capacidad
de atrapar radicales libres de los componentes de la silibarina, que es una mezcla de
sustancias que se encuentra en el cardo mariano. Encontré que su actividad se debe
principalmente a la mezcla per se ya que todos los componentes de la misma tienen
capacidad similar para atrapar radicales libres. El trabajo se publicd en una revista con

factor de impacto igual a 3.302.

Ademas, como parte del trabajo de doctorado de Miguel Reina, se investigod la influencia de
atomos y cumulos metalicos enlazados a la silibina. El trabajo se public6 en una revista con

factor de impacto igual a 1.403.

En colaboracion con el grupo experimental del Dr. Illich A. Ibarra, del Instituto de
Investigaciones en materiales, se investigaron las propiedades de materiales con Indio, en
particular la capacidad de capturar CO,. Este trabajo se publicé en una revista con factor de

impacto igual a 6.567

En colaboraciéon con el grupo experimental de la Dra. Sandra Rodil del Instituto de
Investigaciones en Materiales se realizd una investigacion sobre las propiedades de
peliculas delgadas de bismuto. El trabajo estd aceptado para su publicacion en una revista

con factor de impacto igual a 3.014

Calculos realizados:

Para cada sistema que se analiza se realizan calculos de estructura electronica utilizando la
teoria de Funcionales de la Densidad, que comienzan con la optimizacion de las
geometrias. Se tiene que encontrar la estructura que represente el minimo en la Superficie
de Energia Potencial, para lo cual se tienen que probar muchas geometrias iniciales. Una

vez que se tiene la estructura basal se hacen célculos de distintas propiedades, como la



energia de ionizacion, la afinidad electronica, las energias libres de Gibbs, el potencial
electrostatico, el gap HOMO-LUMO, la dureza, el potencial quimico y las funciones de

Fukui. Con estos parametros es posible analizar la reactividad quimica de estos materiales.

Software utilizado:

Todos los célculos se realizan con el codigo Gaussian 09.
Recursos utilizados:

777571.63 horas-CPU de los 900000 horas-CPU solicitados
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La alumna Emma Belem Andrade Herndndez terminé su tesis de licenciatura y defendi6 su
trabajo el 22 de octubre de 2015. Ahora estd realizando su trabajo de maestria en este
proyecto. El alumno Miguel Reina Tapia realiza sus estudios de doctorado bajo mi tutoria.
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