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Resumen

Los antioxidantes o antirradicales son
moléculas capaces de retardar o inhibir el
dafio celular causado por el estrés
oxidativo, provocado por los radicales
libres que se presentan de manera natural
en el organismo.t 2 Pero, debido a factores
como malos habitos y contaminacion
ambiental, los radicales libres son
producidos en altas cantidades
ocasionando dicho estrés oxidativo.®

En la biomedicina se han empleado
nanoparticulas 'y otros dispositivos
nanoestructurados que permiten disminuir
la dosis de ciertos farmacos permitiendo
que éstos sean transportados y se localicen
eficientemente en el sitio de accion.
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Figura 1.
Considerando lo anterior, en este trabajo se
propone el estudio del grafeno (G), (Fig.
la) y algunos derivados para que
funcionen como transportadores Yy
liberadores de moléculas antirradicales, lo
que permitira dirigirlas hacia células que
sufran estrés oxidativo, frenar tal proceso
y evitar la aparicion de diversas
enfermedades. Este estudio se ha llevado
cabo mediante los métodos de la Quimica

Teodrica y Computacional al nivel del
estado del arte de la Teoria de Funcionales
de la Densidad (DFT).

Como resultados, se ha analizado la
reactividad del grafeno y los derivados
(grafano, fluorografeno, 6xido de grafeno,
grafeno dopado, grafino y grafidiino)
empleando los descriptores de la DFT
conceptual. A su vez, se ha estudiado
algunos antirradicales como la melatonina
(Fig. 1b) y sus metabolitos activos,
vitaminas y compuestos de productos
naturales. De éstos Ultimos, se han
evaluado posibles mecanismos de accién
que pueden presentarse dentro de la célula
estresada. Se han determinado los sitios de
interaccion con moléculas nucleofilicas o
electrofilicas lo que permite identificar su
interaccion con G y, verificar que las
capacidades antirradicales sean
potenciadas y puedan llegar el sitio de
accion eficientemente.
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