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 Química, toxicología y nanociencia!
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 Toxicología!

 Química!  Nanociencia!

La ciencia del futuro: satisfacer las 
necesidades de la sociedad  

Medio	
ambiente	

Salud 

Energía 

Tecnología 

Alimentación 

Nuevos 
compuestos 

químicos para 
nuevos retos  
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La ciencia actual (desde la perspectiva de la química)!

QUÍMICA!BIOLOGÍA! FÍSICA!

BIOMEDICINA!

Medicina!
Biología humana!
Biología del organismo!
Fisiología!
Inmunología!
Neurociencia!
Endocrinología!
Biología celular!
Biología molecular!
Biología química/Química biológica!
Bioquímica!
Biotecnología!
Química!
Materiales!
Física!
Matemáticas!

MATERIALES!

Química!
Física!
Nanociencia!
Nanotecnología!
Ingeniería!
Matemáticas!

BIOMATERIALES!
NANOBIOMEDICINA!

LA QUÍMICA Y LOS MATERIALES DEL “FUTURO”: 
NANOCIENCIA Y NANOTECNOLOGÍA 

Dependeremos de procesos y materiales 
(formados por moléculas) adecuados 

Nanociencia y nanotecnología: física, química, 
biología, matemáticas, ingeniería,…	
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La química es la ciencia que estudia la composición, 
estructura, propiedades y transformaciones de la materia, 
especialmente a nivel atómico y molecular.  

La materia que conocemos está formada por partículas más 
pequeñas: moléculas, formadas por átomos, e iones.  

Por lo tanto, la química es una parte esencial del desarrollo 
de la nanociencia y de la nanotecnología 

La nanociencia aborda la preparación y estudio de la materia 
de tamaño nanométrica (1 nm = 10-9 m). La nanotecnología 
aborda las aplicaciones de las estructuras nanométricas. 

La química y la nanociencia  

Aportaciones de la Química a la ciencia de los materiales. 
El futuro ya está aquí. 

!  Máquinas moleculares 
!  Nanociencia/nanotecnología  
!  Equipos pequeños para monitorización (ambiental, salud, 
etc.) 
!  Electrónica molecular 
!  Interruptores moleculares (en electrónica o en 

 computación) 
!  Ordenadores moleculares 
!  Nanocápsulas para transporte de fármacos 
!  Biomateriales: inertes biológicamente o que se integren 

 en el tejido (funcionales) 
!  Purificación y potabilización de agua 
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El futuro ya está aquí 

Máquinas moleculares	

Nanociencia. Nanotecnología	

Aportaciones de la Química a la ciencia de los materiales. 
El futuro ya está aquí. 

!  Cristales líquidos 
!  Materiales con óptica no lineal 
!  Diodos emisores de luz 
!  Antenas de luz (conversión de energía lumínica en química, 
centros fotosintéticos artificiales) 
!  Materiales quimioluminiscentes 
!  Almacenamiento y transporte de hidrógeno 
!  Almacenamiento de energía eléctrica 
!  Producción eficiente de energía (con el menor impacto 
medioambiental) 
!  Convertidores de energía (química/lumínica/eléctrica). 

!  …… y miles de aplicaciones más 
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Nuevos Materiales (s. XXI) 

Aportaciones de la Química a la ciencia de los materiales. 
El futuro ya está aquí. 

Y todo esto, de manera eficaz: 

 Con el mínimo impacto ambiental 

 Con el mayor aprovechamiento energético 

 Lo más barato posible 

Química verde/Química sostenible 
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El futuro ya está aquí 

Nanociencia. Nanotecnología	
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Nanociencia: 

Manipulación de la materia a nivel atómico/molecular (química) 

Efectos mecano-cuánticos 

Alta relación área/volumen (masa) 

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

Litografía molecular/nanolitografía 

Desarrollo de láseres  
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Nanociencia y nanotecnología: 
Fullerenos y nanotubos de carbono 

Vista de nanotubos al microscopio electrónico 

Propiedades 

Eléctricas: Semiconductores o Superconductores 

Mecánicas: Son muy resistentes a la tensión y 
presentan una elevadad elasticidad 

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

Aplicaciones 

Supercondensadores 
Células solares 
Almacenamiento de hidrógeno 
Electrónica 
Biomedicina 
Industria aerospacial 
Agentes adsobentes,… 



CARBÓN ACTIVO (C) 

Carbono (C) 

Grafito 

Diamante 

Estado físico: dependiente de las interacciones entre moléculas. 
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Novoselov Geim 
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PRODUCCIÓN DE GRAFENO Y RELACIÓN CON LOS 
NANOTUBOS DE CARBONO Y LOS FULLERENOS  
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GRAFENO: CARÁCTERÍSTICAS Y APLICACIONES. 

Características: 
!  Alta resistencia mecánica (superior al acero) 
!  Alta conductividad eléctrica (superior al silicio) 
!  Alta conductividad térmica 
!  Ligereza 
!  Interacción con otras moléculas   

Aplicaciones: 
!  Fuselaje de aviones 
!  Convertidores de energía 
!  Material electrónico. Procesadores para ordenadores 
!  Detectores de gases 
!  Almacenamiento de electricidad 

Preparación: 
!  Rotura micromecánica 
!  CVD 
!  Crecimiento epitaxial 
!  Reducción de óxido de grafito 
!  Exfoliación de grafito 
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 ¿Debemos temer a los nanomateriales?!

SI/NO 

¿¿¿??? 
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La investigación en toxicología!

Publicar en toxicología, medio ambiente 
y áreas relacionadas!
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La investigación en toxicología!

Publicar en toxicología, medio ambiente 
y áreas relacionadas!



Paracelso	(1493-1541)	

Todas	las	cosas	son	venenosas	y	nada	es	inócuo.	
Únicamente	la	dosis	determina	lo	que	no	es	un	veneno.	
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Toxicología	(clásica):	Estudio	de	los	efectos	adversos	de	los	agentes	
xenobióHcos.	

Origen:	los	anHguos	envenenadores.	

Toxicología	(moderna).	También	se	ocupa	de:	

" 	Uso	de	agentes	tóxicos	como	herramientas	en	biomedicina	
" 	Mecanismos	por	los	que	un	agente	endógeno	puede	provocar	una	
respuesta	tóxica.	
" 	Mecanismo	de	acción	y	exposición	a	sustancias	químicas	como	causas	
de	enfermedades	agudas	o	crónicas.	



La	toxicología	y	su	relación	con	otras	ciencias	

Toxicología	

Biología	
Fisiología	
Medicina	

Endocrinología	
Inmunología	

Bioquímica	
Biología	molecular	

Biomedicina	
Física	

Nanociencias	
Ciencias	de	

los	materiales	Agricultura	
Veterinaria	

Ciencia	de	los	
alimentos	

Ciencias!
Medioambientales!

Química	

MatemáHcas	
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	LA	QUÍMICA,	LA	CIENCIA	DE	LO	COTIDIANO	
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O2 H2O 
N2 

Hidrocarburos 

CO2 

Fe3+ 

NaCl 

Nanomateriales 
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La	toxicología,	ciencia	fundamental	en	el	mundo	actual	

1)   Evaluación de: 
!  Fármacos 
!  Aditivos y complementos dietéticos 
!  Pesticidas y productos fitosanitarios 
!  Productos de consumo 

TOXICOLOGÍA MOLECULAR 

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

TOXICOLOGÍA AMBIENTAL 

3) Prácticas sanitarias: 
"  Antídotos 
"  Tratamiento de los síntomas 
"  Efectos de xenobióticos 

TOXICOLOGÍA CLÍNICA 

4) Evaluación de: 
#  Materiales tecnológicos 
#  Nanomateriales 

NANOTOXICOLOGÍA  

TOXICOLOGÍA	

Ciencia	
(obtención	de	datos	e	

interpretación	de	los	mismos)	

Arte	
(predicción	de	efectos)	

DisHnción	entre	los	datos	y	la	predicción	

Dato:	La	TCDD	induce	hepatocarcinoma	en	
ratas	Sprangue	Dawley	

¿Extrapolable	al	ser	humano?	



Certezas:	

Teorema	>	Ley	>	Principio	>	Hipótesis	>	Especulación	>	Conjetura	>	Adivinación		
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COMPUESTOS	BIOLÓGICAMENTE	ACTIVOS	

Toxicología	

Química	médica	(farmacéuHca)	
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hdp://www.quimica2011.es/		
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Paracelso	(1493-1541)	

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

Adrien	Albert	(1907-1989):	

Toxicidad	selecHva.	

Los	tres	principios:	

! 	SelecHvidad	a	través	de	la	acumulación	
! 	SelecHvidad	a	través	de	la	bioquímica	comparada	
! 	SelecHvidad	a	través	de	la	citología	comparadaa	
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En seres humanos!

En animales!

En ecosistemas!

Impacto medioambiental!

COMPUESTOS BIOLÓGICAMENTE ACTIVOS!

Toxicología!

Ensayos muy caros y laboriosos!

Resultados difíciles de interpretar!
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COMPUESTOS BIOLÓGICAMENTE ACTIVOS!

Química médica!

Toxicología!

Cribado virtual!
“virtual screening”!

Herramientas computacionales!
!Estructura!
!Propiedades moleculares!
!Semejanza molecular!
!Relaciones estructura-actividad!
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Investigación en toxicología computacional (IQOG-CSIC)!

Metodología:!

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

!   Determinación de propiedades moleculares por modelización 
computacional.!

!   Análisis conformacional.!
!   Cálculos mecano-cuánticos.!
!   Estructura (estática, dinámica).!
!   Interacciones intermoleculares.!
!   Propiedades electrostáticas (potencial electrostático, momentos 
electrostáticos, polarizabilidad).!
!   Descriptores de reactividad (polarizabilidad, potencial químico, 
dureza-blandura, electrofilia).!
!   Mecanismos de reacción.!
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REQUISITOS PARA SER UN LIGANDO DEL AhR!

TCDD!
TCBF!
PCB-126!
PCB-169!
α-NF!
β-NF!
CAR!
FIM!

12 Å!

x, y!
z 

2 Å!

4 Å!

z 

1.- Posibilidad de adoptar una conformación plana de dimensiones máximas 12 × 10 × 2 Å3.!

2.- Presencia de, al menos, una región de potencial electrostático negativo en las zonas 

laterales del ligando.!

3.- Polarización electrónica a lo largo del eje x mayor que a lo largo del eje y: αxx - αyy > 0.!

4.- Presencia de un grupo voluminoso en la posición que ocupa el fenilo en la α-NF: 

11 Å!

Activantes del receptor de hidrocarburos aromáticos (AhR).!
Modelo de activación.!
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Nanotoxicología!
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Diario	de	Mallorca	

15	de	junio	de	2011	

h"p://www.losavancesdelaquimica.com/	
h"p://educacionquimica.wordpress.com/	
h"ps://twi"er.com/QuimicaSociedad		

Reducir,	reusar,	reciclar.	

La	basura	más	limpia	es	la	que	no	se	genera.	

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