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Introduccién. La seguridad y la eficacia del medicamento dependen en gran medida
del sistema de administracién. Debido a lo expuesto, una preocupacion importante en
medicina es la administracién de farmacos al paciente del modo mas aceptable
fisiologicamente, de modo que el medicamento actle directamente sobre los érganos
o tejidos enfermos, aumentando asi la efectividad del remedio y evitando los efectos
secundarios indeseables. La liberacion controlada de farmacos via oral en matrices
poliméricas ha sido un recurso muy empleado, pero no es adecuada para la liberacion
de farmacos en implantes. Esta es la razén por la que es necesario explotar el campo
de investigacion relativo a la inclusion de farmacos en silicatos mesoporosos
ordenados, que constituyen una nueva generacion de materiales de elevada superficie
especifica para albergar al farmaco. A este punto, todo el proceso primario de
adsorcion juega un papel extraordinario para la posterior liberacién y su cinética.

Objetivos. En este trabajo mediante calculos ASED (Atom Superposition and Electron
Delocalization) implementados con el programa YAeHMOP (Yet Another extended
Huckel Molecular Orbital Package) estudiamos la adsorcion de cis-[PtCl,(NH3),] y sus
complejos cis-[PtCI(NHs),]" y cis-[PtCI(NH3),]** sobre una superficie SiO»(111)
hidratada. Analizamos el enlace quimico y los cambios en la estructura electrénica
producidos luego del fendmeno de adsorcion.

Resultados. A partir de la optimizacién de las geometrias de adsorcién de la droga y
sus complejos, hemos podido reproducir las caracteristicas principales del proceso
que nos permiten mostrar un camino posible para la adsorcién de la molécula y sus
complejos. También hemos analizado la naturaleza de la union farmaco-portador y los
cambios observados en la estructura electronica luego de la adsorcion. Excepto los
orbitales moleculares de mas baja energia, el resto son modificados debido a la
interaccion molécula-superficie. Hemos cuantificado y graficado la fuerza de los
nuevos enlaces mediante las poblaciones de solapamiento y las curvas
correspondientes. Las nuevas interacciones se forman a través de los grupos OH de la
superficie. Los hallazgos principales corresponden a la interaccion Cl-H para las
adsorciones de cis-[PtCl;(NHs),] y cis-[PtCI(NH3),]", y la interaccion Pt-O para la
adsorcion de cis-[Pt(NHs),]**. Los orbitales Cl py Pt's, p y d de la molécula y sus
complejos, y los orbitales H' s, O s y p de la superficie hidratada participan
mayoritariamente en las interacciones farmaco-superficie.

Conclusiones. Se han planteado los estudios base sobre el enlace quimico y la
estructura electrénica de la adsorcion de la droga cisplatino y sus complejos sobre una
superficie hidratada de SiO,(111) con la finalidad de investigar nuevos materiales
como transportadores de drogas. En un futuro se espera estudiar la funcionalizacion
de esta superficie con distintas especies quimicas con la finalidad de mejorar sus
propiedades de adsorcion.



