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NANOTUBO DE NITRURO DE BORO (20,0) ENCAPSULANDO
A DIFERENTES FARMACOS

Maria del Rosaro Melchor Martinez' y Dolores Garcia Toral
1 Benemérita Universidad Auténoma de Puebla. rosariomelchor.m@gmail.com

Los cdlculos de primeros principios son hoy en dia una herramienta esencial para el modelado de estructuras
nanomeétricas. Siguiendo el criterio de minima energia total, a través de la funcional BLYP! y funcién de base 6-31g(d)
implementada por el cédigo de quimica cuantica Gaussian 092 se reportan las propiedades electrénicas, tales como, el
gap (HOMO-LUMO), potencial quimico, momento dipolar, funcidn de trabajo y energia de adsorcién del nanotubo de
nitruro de boro (BNNT) con quiralidad (20,0) y su interaccién por las paredes internas con los farmacos: cafeina (CgH(N,
0,), norepinefrina (C4H,,NO;) y primidona (C,,H,,N,0,); (BNNT-Cafeina, BNNT-Norepinefrina y BNNT-Primidona). Los
resultados de la simulaciédn nos indican que la adsorcion es de tipo fisica para los sistemas BNNT-Norepinefrina y
BNNT-Primidona con una energia de interaccién de -0.32 y -0.07 eV respectivamente, mientras que para el sistema
BNNT-Cafeina tiene un valor de 0.5 eV, indicando que la posicién geométrica no es la éptima para el transporte de
farmacos, por lo que se realiza actualmente la simulacién de la interaccién de la molécula de cafeina por las paredes
externas del BNNT. Ademads se muestran compresiones y expansiones ligeras en el didmetro del BNNT de los sistemas
BNNT-Norepinefrina y BNNT-Primidona, siendo mas notorias en el sistema BNNT-Cafeina, en comparacién con el
didmetro del BNNT original (1.129 nm).
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