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Editorial

El presente numero de Mundo Nano. Revista Interdisciplinaria en Nanociencias
y Nanotecnologia estd dedicado a los aportes de la ciencia computacional a las
nanociencias y a la nanotecnologia. Los editores invitados, los doctores Ana
E. Torres-Herndndez, Alfredo Tlahuice-Flores y Daniel Glossman-Mitnik, re-
flexionan sobre este importante campo de la investigacién y sus contribucio-
nes al disefio y la comprensién del comportamiento de los materiales nano-
métricos.

Los trabajos que aqui se presentan ofrecen diversos ejemplos sobre lo
atractivo que puede resultar este campo de estudio para diferentes disciplinas,
sobre todo debido a su poder predictivo. La ciencia computacional se basa en
modelos matematicos para predecir o entender diferentes fenémenos y se uti-
liza ampliamente en ciencias basicas y aplicadas como la fisica, la quimica, la
biologia, la ingenieria, entre muchas otras. El modelado matemdtico puede ser
de gran utilidad para la prediccién y cuantificacién de la relacién entre varia-
bles y parametros antes de proceder a la fase experimental, lo cual puede re-
ducir el trabajo por prueba y error en la validacién de hipétesis, la generacién
de nuevasideas, o en la interpretacién y comprensién de datos experimentales
obtenidos en el laboratorio.

Por lo anterior, a los editores nos parecié oportuno preparar un nimero en el
que, prioritariamente, se publicaran articulos relacionados con esta disciplina. De
los ocho articulos dedicados a la ciencia computacional en las nanociencias y la
nanotecnologia, cinco de ellos son de investigacién y los tres restantes de revi-
sién. Desde diversos ejemplos, los trabajos abordan aspectos de la quimica, la ca-
talisis, la espectroscopia, asi como temas relacionados con salud, ciencia de mate-
riales y aplicaciones ambientales, entre otros.

Sandoval-Salazar y colaboradores presentan un articulo sobre el modelado
de los 13 sélidos de Arquimedes, basado en un proyecto desarrollado por estu-
diantes de licenciatura, en el que muestran la importancia del arreglo espacial
atémico en el estudio computacional de estructuras quimicas, utilizando un en-
foque que facilita la visién espacial de estructuras complejas y hace entendibles al-
gunos conceptos quimicos.

Por su parte, Molina y colaboradores entregan un estudio computacional
sobre las propiedades electrénicas, estabilidad y propiedades relacionadas con la
reactividad de nanoparticulas monometélicas de oro y rutenio, asi como bimeta-
licas Au-Ru a escala nanométrica y sub-nanométrica. Los autores buscan en-
tender los efectos sinérgicos que se han observado en la actividad catalitica hacia
la oxidacién de CO al combinar dtomos de Au y Ru en forma de nanoparticulas

con un arreglo nucleo-coraza.
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Por otro lado, Garcia-Tejada y colaboradores informan sobre un ensayo de
acoplamiento molecular utilizando 6xido de titano como nanoacarreador de los
antibiéticos del tipo quinolona, ello a partir de la teoria de funcionales de la
densidad. Con los resultados obtenidos en este estudio, los autores logran pre-
decir una familia de moléculas con valores de concentracién inhibitoria minima
hasta mil veces menores que los fairmacos comerciales, mostrando que, cuando
las quinolonas interactian con TiO, se producen energias mas bajas y estables,
lo que podria orientar el trabajo de sintesis de estos materiales.

Ricardo Ruvalcaba y colaboradores comparan la exactitud de dos teorias
(la funcional de la densidad y la de dindmica molecular) para modelar el es-
pectro infrarrojo de un aldehido insaturado, el crotonaldehido, un compuesto
quimico de alto valor comercial, pues su hidrogenacién produce alcohol croti-
lico, compuesto muy utilizado en quimica fina por sus importantes aplica-
ciones en la produccién de farmacos y fragancias.

Por su parte, Flores Holguin y colaboradores presentan un estudio de na-
noquimica computacional sobre las reactividades quimicas y propiedades de
bioactividad de dos péptidos antimicrobianos. El procedimiento que explican
resulta benéfico para la prediccién de los indices de la teoria DFT conceptual,
lo cual es de importancia en la interpretacién de la reactividad quimica. El es-
tudio es complementado con un andlisis de los indices de bioactividad y farma-
cocinéticos de los péptidos en relacién con sus caracteristicas de absorcién,
distribucién, metabolismo, excrecién y toxicidad, revelando la capacidad po-
tencial de los ciclopéptidos como drogas terapéuticas a través de la interaccién
con diferentes receptores.

Respecto alos articulos de revisién, Serguei Fomine y colaboradores ponen
atencién en el enfoque oligomérico, un método alternativo para la modulacién
de propiedades electrénicas de distintas formas alotrépicas. Los autores, a pro-
posito de tal revisién, exhiben principalmente sus més recientes avances de in-
vestigacién. El grupo de Fomine y colaboradores ha estudiado las propiedades
electrénicas de materiales 2D, como nanohojuelas de grafeno, formas alotré-
picas de carbono, f6sforo, germanio y silicio.

Por su parte, el trabajo de revisién de Castillo Vazquez y colaboradores se
centra en los materiales bidimensionales basados en moléculas de ftalocia-
nina, que se utilizan como bloques de construccién de nuevos materiales bidi-
mensionales, con aplicaciones como la captura y almacenamiento de gases de
efecto invernadero y el desarrollo de dispositivos electrénicos moleculares.

Finalmente, Christian A. Celaya y colaboradores ofrecen una revisién de
estudios tedricos utilizando métodos computacionales TDEF, relacionados con
la aplicacién de nanomateriales para la administracién y deteccién de far-
macos, utilizando dispositivos nanoestructurados tipo jaula cerrada.

Ademads, en este nimero se incluye una seccién especial en la que se pre-
sentan dos contribuciones experimentales, en la primera de ellas se informa
sobre el desbalance del sistema antioxidante causado por la exposicién a nano-
particulas de 6xido de zinc (muy utilizadas para recubrimientos en la industria
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alimentaria y en cosméticos) y 6xido de cobre, pues se sabe que algunos nano-
materiales al ingresar a la célula interactian con diferentes organelos, indu-
ciendo estrés oxidativo e incrementando la produccién de especies de oxigeno
altamente reactivas, lo cual pudiera estar relacionado con la nanotoxicidad de
estos materiales. En la segunda contribucién, se presenta una revisién sobre la
incorporacién de nanoparticulas al polimetilmetacrilato (PMMA), uno de los
materiales mas conocidos en la fabricacién de prétesis e implantes dentales,
para mejorar sus propiedades antimicrobianas. Entre las nanoparticulas que
se reportan estan las constituidas por plata, cobre y fosfato de magnesio, in-
formando que estos materiales presentan efectos antimicrobianos positivos
en comparacién con el PMMA no modificado.

En resumen, este nimero contiene contribuciones muy interesantes,
donde se observa la utilizacién de diferentes enfoques tedrico-practicos para
entender el comportamiento de diversos procesos y fendmenos que emplean
materiales nanoestructurados. De tal forma, esperamos sea del agrado e in-
terés de nuestros lectores.

El siguiente nimero de Mundo Nano. Revista Interdisciplinaria en Nanocien-
cias y Nanotecnologia estara dedicado a la nanotecnologia agricola y ambiental.
Con tal fin, seguimos recibiendo contribuciones que sean resultado de investi-
gaciones originales o revisiones sistematicas sobre sintesis, caracterizacién,
evaluacién y aplicacién de la nanotecnologia, para resolver problemas en di-
chos sectores.

Por ultimo, queremos hacer del conocimiento de los autores y lectores de
Mundo Nano, el reciente lanzamiento de una plataforma “viva” de datos clave
sobre el avance de las nanociencias y la nanotecnologia en México: Numeralia
NyN. Esta es una plataforma ain en construccién que aloja diversos datos
sobre las instituciones que realizan IyD en NyN en México, las instituciones e
individuos que han recibido o solicitado patentes, asi como las publicaciones,
programas de docencia, financiamiento, empresas y mercados en el pais. El
sitio se encuentra en fase de carga de datos y puede ya consultarse aqui.
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