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Introduccion

Debido a los efectos secundarios de la mayoria de los medicamentos oncoldgicos, es de vital importancia desarrollar farmacos
dirigidos a las celulas patologicas mediante un transportador adecuado. En particular, los materiales de carbono adquieren en la
actualidad un numero creciente de aplicaciones como transportadores para fases activas. La caracteristica principal de estos
materiales se establece por su textura y la quimica de la superficie. En relacion, los metodos basados en la teoria del funcional de la
densidad (DFT) pueden proporcionar detalles a escala atdmica de vital importancia. En este trabajo se estudia, mediante calculos
realizados con el programa Vienna Ab initio Simulation Package, la capacidad de la superficie de carbono pristina y funcionalizada
con el grupo carboxilo (—-COOH) para adsorber a las distintas especies del farmaco dacarbazina a diferente pH, y se predicen las
condiciones para su liberacion.

Resultados

Se observan interacciones débiles entre el farmaco y la superficie de carbono pristina que limitarian considerablemente la eficacia
de su administracion. Sin embargo, la superficie de carbono funcionalizada tiene un efecto significativo sobre la adsorcion de
dacarbazina a pH neutro y acido. A bajo pH, los grupos carboxilicos (—-COOH) en la superficie actian como centro de atraccion del
farmaco protonado a través de enlaces hidrogeno e interacciones electrostaticas, lo que podria favorecer una liberacion controlada.
A pH neutro, podria esperarse un aumento en la velocidad y en la cantidad de dacarbazina liberada debido a que las interacciones
electrostaticas entre la molecula neutra y el grupo carboxilo disminuyen. A pH basico, el farmaco se encuentra desprotonado y el
grupo carboxilico 1onizado (—COQO") por lo que presentan una repulsion electrostatica mas fuerte que podria aumentar la tasa de
liberacion del farmaco.
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Dacarbazina a diferentes valores de pH: ( a ) protonada, ( b ) neutra, ( ¢ ) desprotonada, adsorbida en una superficie de carbdn activada
funcionalizada. Se indican las interacciones puente hidrogeno y la longitud de los enlace,en (a)y (b).

Conclusiones

Las superficies de carbono desempeinan un papel fundamental como portador, con eficacia mejorada principalmente a traves de la
funcionalizacion, y potencialmente puedan convertirse en un candidato prometedor para el transporte y entrega del farmaco
dacarbazina. Consideramos gque una mejor comprension de las propiedades de adsorcion de este adsorbente conduciran en el futuro

a muchas mas aplicaciones.



