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Los antioxidantes, son compuestos quimicos que, a bajas concentraciones, previenen el dafio oxidativo provocado a bio-
moléculas. La quimica computacional o tedrica, generalmente se concibe dentro de un amplio rango que involucra areas
que van desde las aproximaciones clasicas como la mecéanica molecular, pasando por métodos hibridos como Mecéanica
Cuantica/Mecanica Molecular, la mecanica cuantica, métodos relativistas y multi configuracionales para la astroquimica,
y otras. El interés por desarrollar el presente estudio responde a querer profundizar los conocimientos en torno a los an-
tioxidantes y la quimica computacional, por ello, el objetivo es efectuar una revision bibliogréfica a fines de enfatizar sobre
algunos aspectos generales de los antioxidantes, como también en la quimica computacional como subrama cientifica
y algunas referencias a estudios donde ésta se ha aplicado. Los resultados obtenidos alcanzaron a satisfacer el objetivo
propuesto. En definitiva, la quimica computacional permite hacer la identificacién de nuevos compuestos con la capaci-
dad de actuar como antioxidantes, a través de una gran variedad de mecanismos, para prevenir y combatir 10s procesos
degenerativos causados por el estrés oxidativo, y todo ello a unos costos moderados y de forma confiable.

Palabras clave: Metabolismo, Biomoléculas, Estrés Oxidativo, Radicales Libres, Modelado Molecular.
ABSTRACT

Antioxidants are chemical compounds that, at low concentrations, prevent oxidative damage caused to biomolecules.
Computational or theoretical chemistry is generally conceived within a wide range that involves areas ranging from classi-
cal approaches such as molecular mechanics, through hybrid methods such as Quantum Mechanics/Molecular Mechan-
ics, quantum mechanics, relativistic and multi-configurational methods for astrochemistry, and others. The interest in devel-
oping the present study responds to wanting to deepen the knowledge about antioxidants and computational chemistry,
therefore, the objective is to carry out a bibliographic review in order to emphasize some general aspects of antioxidants,
as well as in the chemistry computational science as a scientific sub-branch and some references to studies where it has
been applied. The results obtained were able to satisfy the proposed objective. In short, computational chemistry allows
the identification of new compounds with the ability to act as antioxidants, through a wide variety of mechanisms, to prevent
and combat degenerative processes caused by oxidative stress, and all this at moderate costs. and reliably.

Keywords: Metabolism, Biomolecules, Oxidative Stress, Free Radicals, Molecular Modeling.
RESUMO

Os antioxidantes s&o compostos quimicos que, em baixas concentracdes, evitam os danos oxidativos causados as bio-
moléculas. A quimica computacional ou tedrica € geralmente concebida dentro de uma vasta gama que envolve areas
que vao desde abordagens classicas como a mecéanica molecular, passando por métodos hibridos como a Mecénica
Quantica/Mecanica Molecular, mecanica quantica, métodos relativistas e multi-configuracionais para astroquimica, e ou-
tros. O interesse em desenvolver o presente estudo responde ao desejo de aprofundar o conhecimento sobre antioxidan-
tes e quimica computacional, portanto, o objectivo é realizar uma reviséo bibliografica a fim de enfatizar alguns aspectos
gerais dos antioxidantes, bem como na ciéncia computacional da quimica como sub ramo cientifico e algumas referéncias
a estudos onde tenha sido aplicada. Os resultados obtidos foram capazes de satisfazer o objectivo proposto. Em suma,
a quimica computacional permite a identificacdo de novos compostos com a capacidade de actuar como antioxidantes,
através de uma grande variedade de mecanismos, para prevenir e combater processos degenerativos causados pelo
stress oxidativo, e tudo isto a custos moderados e fidedignos.

Palavras-chave: Metabolismo, Biomoleculas, Stress Oxidativo, Radicais Livres, Modelagédo Molecular.



ANTIOXIDANTES Y QUIMICA COMPUTACIONAL

Introduccion

En todos los organismos vivos, durante su
continuo proceso de metabolismo fisiologi-
Co, estara en la busqueda mecanismos que
conserven el equilibrio interno de las reac-
ciones de oxidacion, ocasionadas intencio-
nalmente o como derivado de otro produc-
to, es decir, como subproducto. Para ello
se vale de distintos tipos de compuestos,
sistemas quimicos y enzimaticos que favo-
recen la disminucion de dichas reacciones,
reparan los danos generados por molécu-
las oxidantes y/o estabilizar los productos
reactivos formados durante un proceso oxi-
dativo. (Guillén, 2014)

Los antioxidantes, segun éste mismo, son
compuestos quimicos que, a bajas con-
centraciones, previenen el dafo oxidativo
provocado a biomoléculas por parte de las
Especies Reactivas del Oxigeno (ROS, se-
gun las siglas inglesas de reactive oxygen
species) y Especies Reactivas de Nitroge-
no (RNS, en inglés, acronimo de Reactive
Nitrogen Species), tales como: proteinas,
acidos nucleicos, acidos grasos poliinsatu-
rados, azucares, entre otros.

En 2018, Perez, como experta afirmaba
que, si bien era cierto que en recientes es-
tudios el objetivo perseguido era el diseno
de antioxidantes multifuncionales con la
capacidad de evitar la formacion o direc-
tamente detener los radicales libres, no es
menos cierto que llevar a cabo esa clase de
ensayo de manera experimental implicaba
tiempo, uso de un gran numero de reactivos
y la generacion de desechos quimicos. (Pe-
rez, citada por Rodriguez, 2018)

“Las computadoras ayudan a estudiar pro-
cesos relacionados con esta area, como las
propiedades de muchos compuestos sin te-
ner que trabajar con ellos en el laboratorio”.
(Barrera & De la Paz, 2018)

Desde la aparicion de las computadoras
con sus sistemas informaticos ha revolu-
cionado el campo de la investigacion en
las diferentes areas cientificas, al conseguir
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extraer informacion por medio de modelos
matematicos basados en las propiedades
quimicas de los diferentes compuestos que
permiten predecir las diferentes reacciones
que pueden darse. (Galano, 2017)

Mas recientemente y en este mismo senti-
do, se ha encontrado el criterio de Gémez
(2020) , quien ha asegurado que la quimi-
ca tedrica o computacional, comunmente
se contempla dentro de un espectro que
involucra areas que van desde las aproxi-
maciones clasicas como la mecanica mole-
cular, pasando por métodos hibridos como
Mecéanica Cuantica/Mecéanica Molecular
(QMMM), la mecanica cuantica, métodos
relativistas y multi configuracionales para
la astroquimica, hasta otras mas. Todos es-
tos espacios de desarrollo han sido intensi-
ficados tanto por el incremento de nuevas
teorias y aproximaciones como por el in-
cremento en el poder de célculo (gracias al
o desarrollo de la tecnologia en el area de
la computacion), que todavia se ejecutan
en diversos campos, y a su vez facilitan la
aplicacion de métodos tedricos y computa-
cionales a sistemas cada vez mas grandes,
cuando consideramos el numero de parti-
culas o atomos involucrados o en el numero
de funciones base y métodos utilizados.

Segun Choque, Gemio, & Nogales (2017), el
origen de la Quimica Computacional (QC),
historicamente se ha venido dando a raiz
del avance en Quimica Tedrica, a fines de
examinar el comportamiento de la materia
a nivel molecular mediante computadores,
por ende, se puede decir que esta subrama
es sinbnimo de modelizacion molecular. De
manera sucinta, la QC favorece en la eje-
cucion y utilidad de diversas técnicas para
la investigacion de multiples propiedades y
comportamientos moleculares, tales como:

e La geometria molecular en un sentido
amplio, ademas de distancias y angulos
de enlace, es posible caracterizar la for-
ma y tamanos relativos de todo tipo de
moléculas y macromoléculas.
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* | aenergia de todo tipo de especies qui-
micas, incluyendo intermedios, estados
de transicion, estados excitados, etc. Es
posible, ademas, estimar distintos tipos
de magnitudes termodinamicas tanto en
fase gas como en fases condensadas.

e |a reactividad quimica de una especie
es un ejemplo de propiedad genuina-
mente quimica que puede cuantificarse
en forma de indices de reactividad con
la ayuda de la QC. (Choque, Gemio, &
Nogales, 2017, pags. 41-42)

El interés que ha impulsado realizar el pre-
sente estudio parte de las ideas antes ex-
puestas, por ello, el objetivo es resumir una
exposicion respecto a los antioxidantes y la
QC, haciendo énfasis en definiciones, ori-
genes, clasificacion de los antioxidantes,
asi como también en la QC como subrama
cientifica y algunas referencias a estudios
donde se ha aplicado la QC.

Materiales y Métodos

El disefio y la metodologia investigativa apli-
cada corresponde al de un estudio biblio-
grafico y de revision, respectivamente, ya
que el objetivo se centra en consultar, reco-
pilar, organizar, analizar e interpretar infor-
macion y datos existentes en contenidos de
caréacter cientifico académico, sustentados
en fuentes primarias, secundarias y tercia-
rias.

En atencion al objetivo antes sefialado, se
inicia el estudio efectuando algunas ex-
ploraciones mediante el uso de expresio-
nes constituidas mediante el uso y alter-
nabilidad de términos claves y operadores
booleanos (o logicos), en bases de datos
y buscadores especializados, tales como:
Redib, SciELO y Base, obteniendo los mejo-
res resultados preliminares con: Antioxidan-
te* AND quimica computacional; “quimica
computacional”; y, quimica computacional
+antioxidantes.

El referido proceso inicialmente consistié en
la distincion de contenidos bibliograficos de
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diversos tipos que guardaran la mayor rela-
cion posible con el tema objeto de estudio.
Luego, segun la disponibilidad en cada pla-
taformas de registro de datos e inspeccion,
se consideran otras variables de filtrado de
informacion, basicamente las relacionadas
con: periodo de publicacion (ultimos 10
anos); disponibilidad (contenidos comple-
tos); idioma (espanol); acceso (abierto);
clases de material bibliografico (e-books,
articulos originales, boletines informativos,
ensayos, estudios cientificos, sintesis inves-
tigativas, tesis de grado, posgrado o docto-
rado, notas informativas, publicaciones de
noticias, otros), los cuales estuviesen sus-
tentados en fuentes verificables.

Se desestimaron: los contenidos repetidos
(duplicados), anotaciones académicas y
otros tipos de materiales bibliogréaficos de
escaso valor cientifico o con bajo nivel de
evidencia.

Finalmente, el equipo procede con la lectura
critica y analisis interpretativo de todos los
contenidos bibliogréaficos definitivamente
recabados como evidencia, para asi poste-
riormente generar toda la argumentacion y
contenida en el primer, tercer y ultimo apar-
tado de la presente entrega, absolutamente
consistente con criterio consensuado de los
investigadores participantes.

Resultados
Antioxidantes. Generalidades

Un antioxidante es una molécula capaz de
prevenir o reducir el estrés oxidativo. Puede
actuar de dos maneras distintas: inhibiendo
directamente la accion de los radicales li-
bres, denominados antioxidantes primarios,
o reparando el dano producido en tejidos
afectados, denominados antioxidantes se-
cundarios. Un antioxidante debe tener la
capacidad de efectuar reacciones de ter-
minacion o inactivacion de radicales libres,
convirtiendose en especies menos reacti-
vas y mas estables. (Manrique, 2018, pag.
7)
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Estas sustancias pueden considerarse
como blancos sacrificables en beneficio
de la proteccion de moléculas de alta im-
portancia bioldégica como son las membra-
nas celulares, las proteinas, el ADN, etc.
La clave para que un compuesto quimico
funcione como un buen antioxidante es que
su reactividad gquimica hacia los radicales
libres sea mayor que a la de las especies
que se quiere proteger y, que sean capa-
ces de terminar la reaccion en cadena que
provocan los radicales libres. De no ser po-
sible esto ultimo, al menos las reacciones
de los antioxidantes con los radicales libres
presentes en el entorno bioldgico deberan
dar lugar a radicales de baja reactividad y
por tanto menos daninos que los que se for-
man naturalmente en los organismos Vvivos.
(Galano, 2017)

Perea (2014), apoyandose en sus fuentes
refiere que un antioxidante es el extracto
natural o sintético que, en pequefias pro-
porciones, interviene en el retraso o la pre-
vencion del proceso oxidativo de biomolé-
culas mas vulnerables, tales como: acidos
grasos, proteinas y acidos nucleicos.

Clasificacion de los antioxidantes

Basicamente, dependiendo de la fuente de
donde provengan, los antioxidantes pueden
ser enddgenos o exdgenos. (Galano, 2017;
Manrique, 2018)

Antioxidantes enddgenos. Son los gene-
rados constantemente por el organismo
humano como instrumento de proteccion,
neutralizan la produccion habitual de radi-
cales libres en los procesos metabdlicos.
(Manrique, 2018) “Algunos antioxidantes
endodgenos son enzimas, como por ejem-
plo la superdxido dismutasa, pero también
los hay no-enzimaticos (antioxidantes qui-
micos) como la melatonina, el glutation, la
coenzima Q10 vy los acidos lipoicos.” (Gala-
no, 2017, pag. 23)

Antioxidantes exdgenos. Pueden ser y se
subdividen segun su origen: naturales o
sintéticos.
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Antioxidantes exdgenos naturales. Provie-
nen de plantas, verduras y frutas, y entre
éstos se tienen a: los polifenoles (presentes
en las uvas y cacao); los carotenos (conte-
nidos en frutos y vegetales de colores inten-
SOs como las zanahorias, el tomate y demas
frutos rojos); los acidos fendlicos (hallados
en el té y el café); el tirosol y el hidroxitiro-
sol (propios en el aceite de oliva), el acido
ascorbico o vitamina C (extraible en los ci-
tricos); la vitamina E (obtenible del brécoli) y
otros mas. (Galano, 2017; Manrique, 2018)

Antioxidantes exdgenos sintéticos. Algunos
ejemplos de antioxidantes sintéticos son los
galatos, la N-acetilcisteina y su amida, el
Edaravone (y sus derivados), el hidroxiani-
sol butilado, el hidroxitolueno butilado y la
etoxiquina. (Galano, 2017)

Precisamente sobre los antioxidantes sinté-
ticos, Manrique (2018) refiere en base a sus
fuentes que, resultan ser de escaso interés
ya que a ellos se recurren como estandares
de mediciéon para comparar con los antioxi-
dantes naturales; se anaden a los alimentos
procesados para evitar su oxidacion.

Otra clasificacion aportadaa en el estuddio
de Galano (2017), es la que antioxidantes
dependiendo de como actlian quimicamen-
te en:

Antioxidantes primarios o tipo |. Estos pre-
vienen la oxidacion por reaccion directa
con los radicales libres produciendo espe-
cies significativamente menos reactivas o
terminando la reaccion en cadena. Son co-
nocidos en inglés como “free radical sca-
vengers”, o sea “atrapadores de radicales
libres”.

Antioxidantes secundarios o tipo Il. Retar-
dan la oxidaciéon por vias de acciones in-
directas incluyendo quelacion de metales,
reparacion de antioxidantes primarios do-
nandoles atomos de H o electrones, des-
composicion de H202 en especies no ra-
dicalarias, absorcion de luz ultravioleta,
etcétera. (pag. 23)

391

[Ood



L

/

mu

recCi

CAMPOVERDE MORI, J. R, JIMENEZ JIMENEZ, W. J., ZAMORA GUEVARA, J. A,, & MARISCAL SANTI, W. E.

Esta tratadista también refiere que, se han

_|||, propuesto las caracteristicas idoneas que

han de poseer los antioxidantes, éstas in-
cluyen:

e Debe ser versatil, o sea ser capaz de re-
accionar eficientemente con una amplia
gama de radicales libres o actuar como
antioxidante primario y secundario.

e Debe ser capaz de cruzar las barreras
biolégicas y de transportarse rapida-
mente a las células.

e Debe estar disponible, por lo que es ne-
cesario que sea consumido en la dieta,
como suplementario alimentario o pro-
ducido endbégenamente.

e Debe estar ampliamente distribuido en
el organismo y presente en cantidades
suficientemente altas.

e No debe ser susceptible de grandes
pérdidas urinarias.

e Deben ser viables para regeneracion
(puede ser regenerado por otro antioxi-
dante, que reaccione con 2 radicales
libres, 0 que sus metabolitos también
tengan actividad antioxidante).

¢ No puede ser toxico ni antes ni después
de reaccionar con los radicales libres.

e Debe terminar la cadena de reaccion ra-
dicalaria o formar productos de reaccion
mucho menos reactivos que los radica-
les iniciales.

e Ademas, debe reaccionar rapidamen-
te. Este es un punto crucial, ya que, en
general, los antioxidantes se encuentran
presentes en menores cantidades que
las moléculas bioldgicas a proteger. Asi
que la Unica manera en que esta protec-
cion puede ser eficiente es si los antioxi-
dantes reaccionan mas rapido que di-
chas moléculas. (Galano, 2017, pag. 24)

392

La Quimica Computacional

Segun Meijia (2021), la Unién Internacional
de Quimica Puray Aplicada (IUPAC, por sus
siglas en inglés) define la QC como “una
disciplina que utiliza métodos matematicos
para el calculo de propiedades moleculares
0 para la simulacion del comportamiento
molecular.”

De la misma manera, es importante tener
claro que la QC es aplicable a diversas
areas como la bioquimica, ciencia de mate-
riales, nanotecnologia y biologia molecular.
(Cuesta & Meneses, 2020)

Arteaga (2018) sostiene que el surgimiento
de la QC derivé del adelanto de “softwares
basados en modelos matematicos que des-
criben las propiedades quimicas a distintos
niveles, buscando obtener informacion para
desarrollar nuevos experimentos.” (pag. 12)
También refiere que, como herramienta de
la quimica tedrica, ha facilitado y mejorado
la sintetizacion de los datos y el descubri-
miento de nueva informacion, mediante el
perfeccionamiento de los modelos matema-
ticos disefiados en base a las propiedades
guimicas de las moléculas que componen
la materia analizada; y por consiguiente,
logrando dilucidar lo evidenciado en las
atapas de experimentacion de las diferen-
tes observaciones o revelando las conclu-
siones de acuerdo a las diferentes hipotesis
mediante modelos quimicos matematicos
generados por dichos softwares e traduci-
dos por expertos en el area.

Adicionalmente ilustra que la utilidad de
esta rama de la quimica puede ser tanto a
nivel tedrico como experimental, dado que
aplica conforme a la materia y el tipo de es-
tudio que se esté efectuando. En cuanto a
la complejidad agregd que, bien podria ser
alta o baja, conforme a los objetivos del es-
tudio y la observacion de las propiedades
quimicas moleculares para obtener la pre-
diccion del comportamiento de las diferen-
tes reacciones.

RECIMAUC VOL. 6 N° 3 (2022)
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La modelizacion basada en las propieda-
des guimicas y moleculares para el calcu-
lo o prediccion de dichas reacciones o la
simulacion de sistemas como los biomole-
culares, el disefo de farmacos, alimentos,
polimeros, moléculas tanto inorganicas
como organicas, han dado sus aportes de
informacion para el desarrollo de las cien-
cias, estos conocimientos son validados y
llevados al campo industrial para la optimi-
zacion y elaboracion de nuevos productos.
(Hofmann & Schaefer; como se cita en Ar-
teaga, 2018, pag. 6).

Otro destacado aspecto ha sido menciona-
do en el aporte de Choque, Gemio, & Noga-
les (2017), al referir que:

Ademas, la QC es capaz de determinar la
geometria y estabilidad relativa de interme-
dios y estados de transicion de reaccion,
es decir, caracteriza los mecanismos de
reaccion. Mas aun dispone de herramien-
tas sofisticadas para el céalculo de todo tipo
de magnitudes cinéticas como constantes
de velocidad, efectos cinéticos isotdpicos,
secciones eficaces de reaccion, factores
de efecto tunel, etc. (Sanchez, como se cita
en Choque, Gemio, & Nogales, 2017, pag.
42)

Por otra parte, Galano (2017) precis6é que
la QC, derivada de la quimica, compren-
de la utilizacion de software para el anali-
sis de sistemas quimicos, de los cuales se
obtienen resultados generalmente fiables,
toda vez que la metodologia aplicada sea
la apropiada en cada conjunto en particular
sometido a estudio.

Esta rama de la ciencia permite estimar la
capacidad antioxidante de los compuestos
quimicos, tanto de forma absoluta como re-
lativa. Es posible ademas establecer rela-
ciones estructura actividad para identificar
dentro de una serie de antioxidantes cual
tendra la mayor actividad, asi como pre-
decir transformaciones estructurales que
puedan conllevar a la obtenciéon de com-
puestos con mayor capacidad antioxidante.
También permite identificar los mecanismos

RECIMAUC VOL. 6 N2 3 (2022)

de accién mas probables. (Galano, 2017,
pag. 24)

Aunque Cuesta & Meneses (2020) coin-
ciden con varias de las afirmaciones ex-
puestas por los anteriores autores, también
puntualizan que con los métodos de QC es
posible calcular geometrias moleculares,
tasas y equilibrios, espectros, modelos de
relacion cuantitativa estructura-actividad
(QSAR por sus siglas en inglés) y otras pro-
piedades fisicas de interés.

Coincidentemente, en Galano (2017), se
ha encontrado una breve explicacion sobre
el método QM-ORSA (siglas que en inglés
resumen: Quantum mechanics-based test
for overall free radical scavenging activity).
Segun éste, se trata de un protocolo com-
putacional desarrollado para el estudio de
antioxidantes tipo |, el cual:

e Tiene en cuenta la polaridad del medio
y el pH en disolucion acuosa, y permite
una cuantificacion doble y separada de
la actividad antioxidante primaria, o sea
en medio polar (agua) y nopolar (lipido).

e (Consta de dos escalas diferentes de
cuantificacion: absoluta (basada en
constantes de velocidad globales o apa-
rentes) y una relativa (vs. Trolox, que es
un antioxidante de referencia frecuente-
mente usado en estudios experimenta-
les).

e Permite establecer tendencias en la ca-
pacidad antioxidante primaria relativa
de compuestos diversos e identificar los
antioxidantes primarios con mayor acti-
vidad.

e Ha sido ampliamente validada contra
datos experimentales. (Galano, 2017,
pag. 25)

En este mismo orden de ideas, Perea (2014),
también fundadamente ha dado a entender
que la QC se resume a técnicas matema-
ticos que, al ser correctamente desarrolla-
das, pueden emplearse en un programa o
paquete de programas de computadora.
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Esto, en si, se deriva como subcampo de la

|p Quimica Tedrica, especialidad en donde las

matematicas se conjugan con los principios
de la fisica para estudiar los procesos de
interés quimico; y de la Quimica, entendida
como la ciencia que se encarga de la cons-
truccion, transformacion y propiedades de
las moléeculas.

De este tratadista también se extrae lo rela-
cionado con métodos de QC dado que, asi
como sefala que la QC comprende el uso
de un conjunto de métodos matematicos
(Tabla 1.) para investigar problemas quimi-
cos en una computadora, afirma que las in-
terrogantes computacionalmente investiga-
das suelen ser, por lo general: a) geometria
molecular, b) energias de moléculas o es-
tados de transicion, c) reactividad quimica,
d) espectros IR, UV y RMN, e) interaccion

sustrato-enzima; f) propiedades fisicas; Q)
otras. Entonces, los estudios establecidos
en estas preguntas disponen de una varie-
dad de métodos que, fundamentalmente
son agrupados en: 1) Métodos de Mecani-
ca Molecular (MM) y 2) Métodos de Estruc-
tura Electronica (EE).

Los métodos de MM se fundamentan en
modelos simples de Mecéanica Clasica,
considerando a las moléculas como un
conjunto de atomos de carga puntual que
interaccionan entre ellos a través de la Se-
gunda Ley de Newton, la cual describe el
comportamiento del sistema. En cambio,
los métodos de EE se fundamentan en la
Mecanica Cuantica (MC) y, principalmente,
en la ecuacion de Schrodinger, describien-
do a las moléculas en términos de interac-
ciones explicitas entre nucleos y electrones.
(Perea, 2014, pag. 87)

Tabla 1. Comparacion de los métodos de célculo mas utilizados en quimica computacional.

Rango de

Método Fundamento Ay Ventajas Desventajas
Aplicacion
. . Aplicacid
Se requiere poca potencia del picacion
. delimitada por el
. ordenador Gran rapidez, muy .
- Potenciales de s . potencial del
Mecanica . -, . 1-10 eficientes en fases condensadas. .
interaccion, fisica , . . calculo
molecular . atomos Se requiere poca potencia del .
clasica. . seleccionado,
ordenador Gran rapidez, muy B
. requiere datos
eficientes en fases condensadas. .
experimentales.
E ion d
S}(i;lggilgnere Lentos, los
cmger y 2 Exactitud y precision métodos mas
. funcion de onda, 1-10 .
Ab initio . , controlable, no requiere avanzados son
utiliza atomos . . .
” parametros experimentales. muy complicados
matematicas
. de usar.
rigurosas.
Exceso de
T Koh g L ét, No h
corema de ~ohn 1-10° Mas rapido que ab initio pero métodos, No hay
DFT Sham y densidad . PN pautas para
b atomos aplicacion limitada .
electronica mejorar los
resultados.
Ecuacion de Errores no
Shrodinger y sistematicos.
funciéon de onda o Gran rapidez, facil de usar, Escasa fiabilidad
. . Teorema de Kohn 1-10* bastante fiable en moléculas en moléculas con
Semiempiricos - . - o .
Sham y densidad atomos organicas, utiliza metales y especies
electronica aproximaciones inestables,
(utilizando forma requiere datos
de ajuste) experimentales.

Nota: tomado de “Métodos y Usos de la Quimica Computacional” de Valles, Rosales, Serrato, & Farias (2014).
AQM — Acta Quimica Mexicana. 6(11), p.19 (http://www.actaquimicamexicana.uadec.mx/articulos/ AQM11/11-

3QuimicaComputacional.pdf)
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Aplicaciones

Se ha encontrado como ejemplo de aplicacion de la QC, el estudio desarrollado por Adria-
na Pérez Gonzalez titulado “Disefio computacional de antioxidantes de la feniletilamina con
posible actividad como neuroprotectores en el tratamiento de Parkinson y Alzheimer”- Esta
investigacion se ha enfocado en el anélisis, a nivel molecular, de la capacidad antioxidante
de distintos compuestos obtenidos a partir de la modificacion computacional de la fenileti-
lamina; la cual tiene propiedades como neuroprotector y es de importancia bioldégica para
la prevencion y tratamiento de enfermedades neurodegenerativas, en sintesis, busca obte-
ner a través del analisis computacional, compuestos con mejor actividad antioxidante que
la feniletilamina, pero conservando sus propiedades como neuroprotector.

Tabla 2. Programas utilizados para quimica computacional.

Nombre
del Distribuidor Funciones del programa
programa
Paquete del que se obtienen medidas cuantitativas de similaridad entre
Oxford , . . . . o
Asp TM dos moléculas basandose en una serie de propiedades fisicas. Disefia
Molecular . . . .
farmacos mediante comparacion de propiedades
Hardvard L S ,
CHARMM . Mecanica y dindmica molecular para macromoléculas.
University
. Columbia Soluciona la ecuacién de Poisson-Boltxmann. Calcula energias de
DelPhi L , . L
University enlace de farmacos potenciales para su optimizacion.
Daresbury Paquete de simulacion de dinamica molecular paralelo para sistemas
DL POLY L .
Laboratory i6nicos y macromoléculas.
Fantom University of  Calcula conformaciones de polipéptidos y proteinas de baja energia
Texas con experimentos de RMN. Modelado molecular.
Gaussian Gaussian, Inc. Paquete de programas ab initio para calculos de estructura electronica
molecular
University of  Calcula el area superficial accesible en solventes y la energia de
GETAREA s .
Texas solvatacion atomica para macromoléculas
University of  Dinamica molecular en Paralelo para proteinas, lipidos y acidos
Gromacs . .
Groningen nucleicos.
Es un programa que despliega densidades moleculares calculadas
CAOS/CAMM desde paquetes Ab Initio como GAMMES-UK, GAMME-US, y
MOLDEN Center the . . .
GAUSSIAN, ademas de paquetes semi-empiricos como
Netherlands
Mopac/Ampac.
MOLPRO Urlnve.rsny of  Paquete de programas ab initio para calculos de estructura electronica
Birmingham  molecular
NAMD B"*Cl?man Dinamica molecular de sistemas bioldgicos
Institute
Spartan Wavefunction, Modelado molecular: ab initio HF y MP2, funcionales de la densidad,
p Inc. semiempiricos

Nota: tomado de “Métodos y Usos de la Quimica Computacional” de Valles, Rosales, Serrato, & Farias (2014).

AQM-Acta Quimica Mexicana. 6(11), p.19 (http://www.actaquimicamexicana.uadec.mx/articulos/ AQM11/11-

3QuimicaComputacional.pdf)
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Hoy dia, ye se registra un considerable nu-
mero de investigaciones relacionados con
los antioxidantes y la quimica computacio-
nal, de hecho, otras referencias revisadas
en este estudio y que bien pueden aportar
evidencia de ello son:

e ‘“Estudio computacional de la capacidad
antioxidante de moléculas de interés
biolégico: el flavonoide C21H1606”, por
Gutiérrez (2017).

e “Estudio computacional de la capacidad
antioxidante de la serotonina” por Plaza
(2018)

e “Estudio tedrico de la capsaicina, su in-
teraccion con el receptor de potencial
transitorio vaniloide 1 (TRPV1), y su po-
sible modificacion en pro de la actividad
antioxidante” por Porras (2022).

Para finalizar con este apartado, es perti-
nente recordar y siempre estar claro en que,
ninguno de estos casos de utilidad de la QC
por los calculos de ella obtenidos podran
reemplazar a los resultados evidenciables
de los estudios experimentales, ya que és-
tos irrefutablemente si recaban los datos y
obtienen sus resultados de lo estudiado en
la naturaleza; no obstante, la QC represen-
ta un complemento para entender mas a
profundidad eventos que son imposibles
de visualizar experimentalmente. (Cuesta &
Meneses, 2020)

Conclusion

Sobre la base de las fuentes y datos utiliza-
dos en este estudio es posible deducir que,
los antioxidantes son sustancias compues-
tas de origen enddégeno y exdgeno que po-
seen la especial capacidad de equilibrar
de las reacciones de oxidacion que interna-
mente ocurren en cualquier proceso fisiolo-
gico y metabdlico de todos los organismos
ViVOS.

Es incuestionable la creciente demanda de
estudios en torno a los antioxidantes multi-
funcionales, y tal exigencia ha estado sien-
do influenciada, en cierta medida, por los
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agigantados avances en el ambito de la
tecnologia computacional e informatica, la
cual cada vez mas ha ampliado su poder
de computo.

No queda duda de que, efectivamente, ha
sido a partir de la aparicion de las super
computadoras con sus innovadores siste-
mas informaticos lo que ha revolucionado
el campo de la investigacion en las diferen-
tes areas cientificas, ya que gracias a ello
es que se ha podido lograr extraer muchi-
sima informacion mediante la aplicacion
de modelos matematicos basados en las
caracteristicas quimicas de los diferentes
compuestos que permiten predecir las dife-
rentes reacciones que pueden darse.

Finalmente, es posible indicar que aun pue-
de muy pronto para medir la versatilidad
que aporta la QC en el estudio de los an-
tioxidantes, pues, constantemente se am-
plia y perfecciona su uso hacia nuevas apli-
caciones cientificas, lo que cada vez mas
va permitiendo dar respuestas a muchas
inquietudes, que de modo experimental se-
rian dificiles, y algunas veces, poco 0 nada
alcanzables en el corto, mediano y hasta
largo plazo.

La QC permite hacer la identificacion de
nuevos compuestos con la capacidad de
actuar como antioxidantes, a través de una
gran variedad de mecanismos, para preve-
nir y combatir los procesos degenerativos
causados por el estrés oxidativo, y todo ello
a unos costos moderados y de forma con-
fiable. (Galano, 2017)
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