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Quimica <_> Nanociencia
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La ciencia del futuro: satisfacer las
necesidades de la sociedad

. Medio
Tecnologia ambiente

Nuevos
compuestos
quimicos para
nuevos retos
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La ciencia actual (desde la perspectiva de la quimica)

BIOLOGIA QUIMICA FisSICA

BIOMEDICINA MATERIALES

Medicina —

Biologia humana Q’u!mlca

Biologia del organismo F|S|ca_ _

Fisiologia Nanociencia

Inmunologia Nanotecnologia

Neurociencia Ingenie'n_a

Endocrinologia Matematicas

Biologia celular
Biologia molecular

Biologia quimica/Quimica bioldgica
Bioquimica
Biotecnologia

Quimica
Materiales BIOMATERIALES

Fisica . NANOBIOMEDICINA
Matematicas

Dependeremos de procesos y materiales
(formados por moléculas) adecuados

LA QUIMICA Y LOS MATERIALES DEL "FUTURO":
NANOCIENCIA Y NANOTECNOLOGIA

Nanociencia y nanotecnologia: fisica, quimica,
biologia, matematicas, ingenieria,...
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La quimica y la nanociencia

La quimica es la ciencia que estudia la composicion,
estructura, propiedades y transformaciones de la materia,
especialmente a nivel atomico y molecular.

La materia que conocemos esta formada por particulas mds
pequeiias: moléculas, formadas por atomos, e iones.

Por lo tanto, la quimica es una parte esencial del desarrollo
de la nanociencia y de la nanotecnologia

La nanociencia aborda la preparacion y estudio de la materia
de tamafio nanométrica (1 nm = 10-° m). La nanotecnologia
aborda las aplicaciones de las estructuras nanométricas.

Aportaciones de la Quimica a la ciencia de los materiales.
El futuro ya esta aqui.

> Maquinas moleculares

> Nanociencia/nanotecnologia

> Equipos pequeiios para monitorizacion (ambiental, salud,

etc.)

> Electronica molecular

> Interruptores moleculares (en electronica o en
computacion)

> Ordenadores moleculares

> Nanocapsulas para transporte de farmacos

> Biomateriales: inertes biologicamente o que se integren
en el tejido (funcionales)

> Purificacion y potabilizacion de agua
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http://educacionquimica.wordpress.com/
https://twitter.com/QuimicaSociedad

&l




El futuro ya esta aqui

Maquinas moleculares
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Nanociencia. Nanotecnologia

Nanocar 1 s~

Aportaciones de la Quimica a la ciencia de los materiales.
El futuro ya esta aqui.

> Cristales liquidos

> Materiales con dptica no lineal

> Diodos emisores de luz

> Antenas de luz (conversion de energia luminica en quimica,
centros fotosintéticos artificiales)

> Materiales quimioluminiscentes

> Almacenamiento y transporte de hidrdgeno

> Almacenamiento de energia eléctrica

» Produccion eficiente de energia (con el menor impacto
medioambiental)

> Convertidores de energia (quimica/luminica/eléctrica).
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Nuevos Materiales (s. XXI)

Aportaciones de la Quimica a la ciencia de los materiales.
El futuro ya esta aqui.

Y todo esto, de manera eficaz:
Con el minimo impacto ambiental
Con el mayor aprovechamiento energético

Lo mas barato posible

Quimica verde/Quimica sostenible

http://www.losavancesdelaquimica.com/
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El futuro ya esta aqui

Nanociencia. Nanotecnologia
The Scale of Things - Nanometers and More

N
Things Natural Things Manmade
14y e 150
e
The Challenge
AL 00 D e &
1o = 1 w¥hrmbee vy 7 @
] ; Ty
r "o ::’.‘:"n
z
g "wa l‘)m"m
& B
‘ 1 B R
1 n ilns:m-n
f " _;‘.""l
x !
s 2 s fomprnied,
_ § toran e
’ z :
t 1" 1anrve |we y.:
oo * " G wtarwcn wa bof A3 wu w hoem o socoe s rhes
DR - St Ahorm o . ot Tun 08ty
oy - Corwd dumter | inm

Progress in
Molecular Nanotechnolé‘é’if

ot Hlﬂk-ﬁHf~|ﬂ~*~~-0-~+—|~t ——t——}——— ﬂv—l—-

.
Tt

- - - - . - o - -

i




Gogcsic http://www.losavancesdelaquimica.com/

IAM X http://educacionquimica.wordpress.com
) R e A o S ) https://twitter.com/QuimicaSociedad

Nanociencia:
Manipulacion de la materia a nivel atomico/molecular (quimica)
Efectos mecano-cudnticos
Alta relacion area/volumen (masa)

Técnicas instrumentales: microscopia [TEM (1931), SEM
(1937), STM (1981), AFM (1986)]

Litografia molecular/nanolitografia

Desarrollo de laseres
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Macroscopic Macroscopic
components device

Molecular-level

Molecular
device

components

S -

Simple acts

Complex function

http://www.losavancesdelaquimica.com
http://www.madrimasd.org/blogs/quimicaysociedad

CONSEIO SUPENON OE MVESTIIACIOHES CITHINCAS http://educacionquimica.wordpress.com/

(APPLICATIONS OF NANOPARTICLES |

A sl ety Woynd
Cortyl conemreey




-

n - -

\gricaMare T oed Precenssing Teead I ntngug Supplorenn

YANG DENG
A COMOENEON Of NENOPGCe SuMDIOCK N Prosectsd fel) wirtus UNEroNECted rght)
MOuDS COlS: Sun CAMEDS B MONGHNED © DNk
New nanoparticle sunblock is
stronger and safer, scientists say

Nanotech Water Purifying Tea Bag

Millions of people around the world have kmited access to drmkmg water - and diseases caused by

contaminated water sources kill 1.5 people each year, As both private and public entities
continue to ook for viable solutions 1o the uoblom one promising development comes to us from

South Africa, where researchers have used nanotechnology to create a water-purifying tea bag that

costs just half a cent. In order to activate the tea bag, the user places 1t into the neck of a water

bottie and then drinks water that passes through it. The design is portable and instantly effectivel

However, none of this would be possibie without the help of nanotechnology ~ researchers have

combined ultra-thin, nano-scale fibers with grains of activated carbon to filter harmful

contaminants and kil bactera.
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REVIEWS

Nanomaterials for Sensing and Destroying Pesticides
Gemma Aragay,” Flavio Pino,” and Arben Merkogi* ™

"Nanobioelectronics and Biosensors Group, Catalan Institute of Nanotechnology, UAB Campus, 08193 Bellaterra, Barcelona, Spain

FICREA, Barcelona, Spain

Nanociencia y nanotecnologia:
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Fullerenos y nanotubos de carbono

Aplicaciones

Supercondensadores

Células solares
Almacenamiento de hidrégeno
Electronica

Biomedicina

Industria aerospacial
Agentes adsobentes, ...

Propiedades

Eléctricas: Semiconductores o Superconductores

Mecdnicas: Son muy resistentes a la tension y
presentan una elevadad elasticidad

Térmicas: Buenos conductores térmicos a lo largo
del tubo y aislantes a través de la pared

Vista de nanotubos al microscopio electrénico




Estado fisico: dependiente de las interacciones entre moléculas.

‘ Carbono (C)

CARBON ACTIVO (C)

Grafito
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(/ raphere /— the perfect atomic lattice
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Graphene is a form of carbon. As a material it is completely new — not only the thinnest ever but also the
strongest. As a conductor of electricity it performs as well as copper. As a conductor of heat it outperforms all
other known materials. It is almost completely transparent, yet so dense that not even helium, the smallest
gas atom, can pass through it.

Geim Novoselov
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PRODUCCION DE GRAFENO Y RELACION CON LOS
NANOTUBOS DE CARBONO Y LOS FULLERENOS

P
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GRAFENO: CARACTERISTICAS Y APLICACIONES.

Caracteristicas:

> Alta resistencia mecanica (superior al acero)

> Alta conductividad eléctrica (superior al silicio)
> Alta conductividad térmica

> Ligereza

> Interaccion con otras moléculas

Aplicaciones:

> Fuselaje de aviones

> Convertidores de energia

> Material electronico. Procesadores para ordenadores
> Detectores de gases

» Almacenamiento de electricidad

Preparacion:
> Rotura micromecanica
> CVD
> Crecimiento epitaxial
> Reduccion de 6xido de grafito
> Exfoliacion de grafito



El grafeno puede ser el material ecolégico por
excelencia (15:00 h)
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L5 nanomalt

‘ Science solutions
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Cellulose
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La investigacion en toxicologia

Publicar en toxicologia, medio ambiente
y areas relacionadas
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Peptide-biphenyl hybrid-capped AuNPs: stability .
and biocompatibility under cell culture conditions ﬁ—
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La investigacion en toxicologia

Publicar en toxicologia, medio ambiente
y areas relacionadas
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[Life Sciences, Vol 63, No. 5, pp. 37349, 1958
Copynght © 1998 Elsevier Science lnc.
Printed in the USA. AN rights reserved

0024-3205/98 $19.00 + 0
ELSEVIER PII S0024-3205(98)00282-3

FORMALDEHYDE DERIVED FROM DIETARY ASPARTAME
BINDS TO TISSUE COMPONENTS IN VIVO

C. Trocho, R. Pardo, I. Rafecas, J. Virgili, X. Remesar, J.A. Ferndndez-Lépez and M. Alemany

Adult male rats were given an oral dose of 10 mg/kg aspartame '*C-labelled in the
methanol carbon. At timed intervals of up to 6 hours, the radjoactivity in plasma
and several organs was investigated. Most of the radioactivity found (>98 % in
plasma, >75 % in liver) was bound to protein. Label present in liver, plasma and
kidney was in the range of 1-2 % of total radioactivity administered per g or mL,
changing little with time. Other organs (brown and white adipose tissues, muscle,
brain, comea and retina) contained levels of label in the range of 1/12 to 1/10th of
that of liver. In all, the rat retained, 6 hours after administration about 5 % of the

formation from aspartame and binding to biological components. The chronic
treatment of a series of rats with 200 mg/kg of non-labelled aspartame during 10
days resulted in the accumulation of even more label when given the radioactive
bolus, suggesting that the amount of formaldehyde adducts coming from aspartame
in tissue proteins and nucleic acids may be cumulative. It is concluded that
aspartame consumption may constitute a hazard because of its contribution to the
formation of formaldehyde adducts.



Paracelso (1493-1541)

Todas las cosas son venenosas y nada es inocuo.
Unicamente la dosis determina lo que no es un veneno.
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R EAL A CADEMIA ’ .
E spaNora toxicologia.

(Del gr. Togikov, veneno, y -logia).

1. f. Estudio de las sustancias tdxicas y sus efectos.

Toxicologia (clasica): Estudio de los efectos adversos de los agentes
xenobidticos.

Origen: los antiguos envenenadores.

Toxicologia (moderna). También se ocupa de:

@ Uso de agentes téxicos como herramientas en biomedicina
€ Mecanismos por los que un agente endégeno puede provocar una
respuesta toxica.

€ Mecanismo de accién y exposicion a sustancias quimicas como causas
de enfermedades agudas o cronicas.



La toxicologia y su relacidon con otras ciencias

Quimica Ciencias
Medioambientales

Ciencia de los

alimentos
\ / Nanociencias
Ciencias de

Agricultura | «—— Toxicologia / los materiales

Veterinaria / \

Bioquimica
Blolqgla mt')lfacular . ’ Fisica
Biomedicina Biologia
Fisiologia
Medicina

Endocrinologia
Inmunologia
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Nanomateriales Hidrocarburos

http://www.losavancesdelaquimica.com
http://educacionquimica.wordpress.com/
https://twitter.com/QuimicaSociedad

CONSEJO SUPERIOR DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS




La toxicologia, ciencia fundamental en el mundo actual

1) Evaluacion de:
» Farmacos
> Aditivos y complementos dietéticos
> Pesticidas y productos fitosanitarios
» Productos de consumo

TOXICOLOGIA MOLECULAR

2) Contribucion a procesos reguladores (leyes, normas, etc.) que afectan
a personas, animales, medio ambiente

TOXICOLOGIA AMBIENTAL

3) Prdacticas sanitarias:
€ Antidotos

¢ Tratamiento de los sintomas
@ Efectos de xenobidticos

TOXICOLOGIA CLINICA

4) Evaluacion de:

*  Materiales tecnoldgicos
*  Nanomateriales

NANOTOXICOLOGIA

Ciencia

% (obtencién de datos e
interpretacion de los mismos)

% Arte

(prediccion de efectos)

TOXICOLOGIA

Distincidn entre los datos y la prediccion
Cl (0) Cl
Dato: La TCDD induce hepatocarcinoma en
ratas Sprangue Dawley
Cl (6] Cl

éExtrapolable al ser humano?




EL METODO CIENTIFICO

12 Etapa: Observacién
Reconocer el problema

22 Etapa: Formulacion de hipétesis
Hacer suposiciones verosimiles y contrastables
para explicar el problema

32 Etapa: Experimentacién- control de variables
Disefiar experimentos para confirmar o
descartar las hipdtesis buscando relaciones
entre ellas, controlando variables no medidas

que puedan influir

42 Etapa:
¢Hipotesis LEYES Conclusiones
comprobadas? obtenidas a partir de
hipétesis confirmadas

Certezas:

Teorema > Ley > Principio > Hipétesis > Especulacion > Conjetura > Adivinacion
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COMPUESTOS BIOLOGICAMENTE ACTIVOS

Quimica médica (farmacéutica)

Toxicologia
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Paracelso (1493-1541)

Todas las cosas son venenosas y nada es indcuo.
Unicamente la dosis determina lo que no es un veneno.

Adrien Albert (1907-1989):

Toxicidad selectiva.

Los tres principios:

» Selectividad a través de la acumulaciéon

> Selectividad a través de la bioquimica comparada
» Selectividad a través de la citologia comparada
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COMPUESTOS BIOLOGICAMENTE ACTIVOS

Toxicologia

En seres humanos
En animales
En ecosistemas

Impacto medioambiental

Ensayos muy caros y laboriosos

Resultados dificiles de interpretar
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COMPUESTOS BIOLOGICAMENTE ACTIVOS

Quimica médica

Toxicologia %

Herramientas computacionales
Estructura
Propiedades moleculares
Semejanza molecular
Relaciones estructura-actividad

Cribado virtual
“virtual screening”
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Investigacion en toxicologia computacional (IQOG-CSIC)

Metodologia:

+ Experimental. Datos de actividad biolédgica homogéneos y comparables
(Dr. J. M. Navas, INIA).

+ Determinacion de propiedades moleculares por modelizacion
computacional.
+ Analisis conformacional.
+ Calculos mecano-cuanticos.
+ Estructura (estatica, dinamica).
+ Interacciones intermoleculares.
+ Propiedades electrostaticas (potencial electrostatico, momentos
electrostaticos, polarizabilidad).
+ Descriptores de reactividad (polarizabilidad, potencial quimico,
dureza-blandura, electrofilia).
+ Mecanismos de reaccion.
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HO
Quercetin, Resveratrol, and Curcumin Are Indirect Activators of the Aryl
Hydrocarbon Receptor (AHA)
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Activantes del receptor de hidrocarburos aromaticos (AhR).
Modelo de activacion.

TCDD
TCBF
PCB-126
PCB-169
a-NF

CAR

12A

REQUISITOS PARA SER UN LIGANDO DEL AhR

1.- Posibilidad de adoptar una conformacion plana de dimensiones maximas 12 x 10 x 2 Az,
2.- Presencia de, al menos, una region de potencial electrostatico negativo en las zonas

laterales del ligando.

3.- Polarizacion electrdnica a lo largo del eje x mayor que a lo largo del eje y: a,, - a,,> 0.

P Y P P P Y L
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Minireview
Sulfur dioxide, a double-faced molecule in mammals

Xin-Bao Wang*, Jun-Bao Du ™*, Hong Cui ***
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La contaminacién mata incluso en concentraciones legales
en Europa

Un estudo pubiicado hoy en "The Lancet’ asegura que o aumento de 5 microgrames por metro oo
de exposicion anud a s PM2.5 deva o nesgo de muerte un 7%
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Figwre . Possible transport pathway for nanoparticles in the lung,
Inhaled particles that are smaber than 2.5 um (PM,,) have access to
the alvealar structures of the deep lung and may, in high dases,
induce Inflammaticn. A very small porticn of the nancparntices can
cross the air-blood barrier and will be distributed via the bloodstream
{red). Within the alveoli, most of the partiches will be phagocytized by
macrophages (purple) or dendritic cells (yellow) or may akso be taken
up by epathelial cells (blue).
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Table 4. Nanomaterials, their morphologics, and their relative cytotoxicity index (RCI) on murine
macrophage oalls (113].

Matesial Meaan Mean particle  RCI RCI
aggregate size  mize (at 5 pg/ml) (at 10 pg/ml)
(pena) ()
Ag 1 30 L5 0.8
Ag 04 30 1.5 0.1 ;
ALO, 07 % 07 04 a)T rutile unit ll
Fe,04 0.7 50 09 0.1
250, 0.7 20 0.7 0.6
TiO; (ratile) 1 short fibers 03 005
513 am diam,
TiOy (asatase) 2.3 20 am 04 0.1
SNy 1 o) 04 006
Asbestos ? Fibers 20 nm 1 1 © Tmim
Clarysonle diam., up 0 O oomn
S00 aspest
o
Carbon black 03 bV 08 0.6
SWONT 10 100 nm diam, 1.1 0.9
MWONT 2 15 am diam, 09 0.8
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SEGURIDADY SALUD EN EL TRABAJO CON

BNV TEMATERIALES
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Bernardo Herradon

Director del Institito de Quimica Orgasica Genoral deld CSIC. “Todo bo coadiano
o quaimica. Al diis unm pessoni exti ¢n contacio con unes cien mil sustincias” Como
quimica, Hermddn inecrea rechucir s utilezackin en su nuties diania. Por gemplo, en
wez de uma pastilla de desengenoe pars Lavar ka vagilla, opta por tes cusrtas pames

“Hay que minimizar el uso
de sustancias quimicas’

Diario de Mallorca

15 de junio de 2011

—Enlarelaciéon quimica-medio
ambiente, ;EI COz es el maximo
problema?
—El mayor problema a nivel glo-
balesel altonivel de COz enlaat-
mobsfera que se deriva del consu-
mo excesivo de energia. Para re-
solver este problema la quimica
puede didiar métodos para cap-
turarCOR, guees un productogul-
mico que Bene sus aplicaciones
industriales como por ecjemplo
para las bebidas carbonatadas
Haty owos peoblemas mis locales
como el uso excesthvo de produc-
s quirmicos. En i vida diaria mi-
nim&od uso delassustandasqul-
micas. Todos quenemos usar un
detorgentv Guo asanto mbseficr,

w0 vi il rio. S ol fabeicanie reco-
;hmﬂt*
lergente pam , yo
ocho tres cuaras partes y queda
e
polar queusaun
no para culdar sus cosechas y en
lugas de usar un can0, IRauno y

eedio poro exte medio vano de
mds no sirve para nada, solo para
que Lies Bervias se 1o leven al o
También estamos wdos los dixs
manipulando miles de poductos
quémicos Se ha estimado que la
cifra que dartamente cada perso-
1 et en COmtaciDoOn sustancias
ronda los clen mil El

un gran problema global
kogolocalmente nos excon-

“CSIC

CONSEJO SUPERIOR DE INVESTIGACIONES CIENTIFICAS

igog-csic

http://www.losavancesdelaquimica.com
http://educacionquimica.wordpress.com
https://twitter.com/QuimicaSociedad

Reducir, reusar, reciclar.

La basura mas limpia es la que no se genera.

Y si ya no es posible, incinerar (en condiciones controladas cientificamente).
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