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INFORMACION DE LOS DEPARTAMENTOS

Departamento de Fisica Fundamental

Incluimos aqui el resumen de una Tesis Doctoral leida en el afio en curso.
El resto de las actividades programadas y realizadas por este departamento
pueden encontrarse en el Anuario de Investigacién editado por la UNED.
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Sistemas reométricos de muy baja friccion:

Isabel Echeverria. Autora

Miguel Angel Rubio Alvarez y Ignacio Ziniga Lopez. Directores

Esta tesis ha consistido en el dise-
flo y construccién de un nuevo instru-
mento de medida. Esto no es muy
comiin, sobre todo en nuestro pais.
La motivacién para construir un
nuevo instrumento es casi siempre
mejorar o bien la precision, o bien el
rango en que se puede medir una
cierta magnitud. Esto normalmente
significa una de dos cosas: o se incor-
poran adelantos técnicos a los dispo-
sitivos de deteccién o se cambia el
concepto en el que basa la medida de
la magnitud de interés. O las dos.

Un reémetro es un aparato para
realizar medidas reoldgicas, un
ejemplo de las cuales es la medida
de la viscosidad. La pregunta bdsica
que se hace la reologia es: ;qué
ecuacion constitutiva, es decir, qué
modelo, describe adecuadamente la
relaciéon entre la tensiéon o y la
deformacién ¢ en un material?

En un liquido de los llamados
newtonianos, la tension es propor-
cional a la velocidad de deforma-
cién, y la constante de proporciona-
lidad es la viscosidad. Para
encontrar esta relacién experimen-
talmente es necesario controlar la
tension y medir la deformacidn, o
viceversa. Por ejemplo, en el expe-
rimento de creep, se aplica repenti-
namente una tensién constante gy en
t =0y se mide la deformacién pro-
ducida en la muestra en funcién del
tiempo &(), ver figura 1. Cuando se
deja de aplicar el par a la muestra,

parte de la deformacién se recupera.
La forma de las curvas de la figura
1 depende del y caracteriza al mate-
rial, si se conoce en un intervalo
suficiente de tiempo.

Hagamos un experimento. Ponga-
mos gazpacho en un vaso de la bati-
dora y hagamos funcionar la batido-
ra en el centro. Observamos que el
liquido forma una depresion alrede-
dor de la barra. Sin embargo, si hace-
mos lo mismo con mayonesa, ésta
sube por la barra de la batidora. Este
fenémento fue descrito por primera
vez en la literatura cientifica por Gar-
ner y Nissan en 1946 pero se conocia
desde antes en la industria de pintu-
ras. La explicacién, propuesta por
Weissenberg, consiste en la existen-
cia de una tension extra a lo largo de
las lineas de corriente (circulos con-

céntricos con la barra), cuyo efecto
es extrangular el liquido forzdndolo
a acercarse a la barra en contra de la
fuerza centrifuga, y a subir en contra
de la gravedad. Weissenberg también
observé que en un flujo de cizalla
entre un cono de dngulo pequefio y
un plato, en el caso de da un liquido
como la mayonesa es necesaria una
fuerza vertical para mantener el cono
fijo. Si no se aplica esta fuerza, el
plato y el cono se separan. Nosotros
queremos medir esta fuerza.

En nuestro caso la muestra se
coloca entre dos platos (o entre un
cono y un plato) y se produce el
flujo de cizalla haciendo girar uno
respecto al otro (figura 2). Nuestro
reémetro tiene pues que aplicar un
par al plato de arriba manteniendo
el otro fijo y medir la deformacién
provocada en la muestra registrando
la deflexién angular del plato.

El proyecto consistia en construir
un reémetro capaz de medir la fuer-
za normal con resolucién suficiente
para poder estudiar disoluciones
diluidas en las que el efecto es muy-
pequefio. Necesitdbamos eliminar el
rozamiento del plato mévil con cual-
quier cosa que no fuera la muestra.
Esto ultimo ya habia sido resuelto de
varias formas: cojines de aire, hilos
de torsién, levitaciébn magnética.
Decidimos basarnos en el aparato de
creep de Plazek, el cual tiene el rotor
suspendido sin tocar nada por medio
de un sistema de realimentacién. Sin
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Figura 1. Esquema del experimento de creep. En t = 0 se aplica un par constante a la
muestra y se mide la deformacion producida en la misma. Pasado un cierto tiempo, se retira
el par y se mide la recuperacion de la deformacion (experimento de recobro).
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Figura 2. Flujo de cizalla entre dos platos. El plato superior gira con respecto al inferior,

mientras éste se mantiene fijo. El radio de los platos es r'y estdn separados una distancia h.

La tensién o'y la deformacion € se calculan a partir de estos pardmetros y del par Ty el
dngulo girado por el plato superior 6.

embargo, este instrumento no puede
medir la fuerza vertical.

Hasta ahora los reémetros capaces
de medir la Fy utilizaban transducto-
res de fuerza, no tenian suficiente
resolucién y no estaban libres de
rozamiento. Decidimos enfocar la
medida de una forma nueva. Para
suspender magnéticamente el plato
de arriba lo unimos a una pieza de
hierro que colocamos debajo de un
electroiman. La pieza de hierro sien-
te la atraccion del campo magnético
creado por el electroiman. La inten-
sidad de este campo depende de la
corriente que circula por el electroi-
mén, de modo que podemos contro-
larlo. En lugar de intentar medir
directamente cambios en la fuerza,
hacemos uso del viejo truco de los
galvanémetros y puentes de resisten-
cias: mantengamos cierta magnitud
constante y veamos qué tenemos que
hacer para conseguirlo. La magnitud
que queremos mantener constante es
la posicién del plato superior y para
esto tendremos que variar la corrien-
te que damos al electroiman.

Para estabilizar el plato a una
cierta altura se necesita un sistema
que controle la corriente que pasa
por el electroiman. El sistema tiene
que trabajar de modo que si el plato
baja se le da mas corriente y si sube
se le da menos. La idea central del
aparato que hemos construido es
conseguir que esta posicion de equi-
librio sea independiente del experi-
mento y utilizar la corriente que se
necesita para mantenerla como una
medida del empuje que realiza el
liquido en la direccion vertical.

Para conseguir esto necesitaba-
mos dos cosas: un detector fiable y
un sistema de control adecuado. Ele-

gimos como detector un fotodiodo
sensible a la posicion. Detectamos la
altura del plato por triangulaci6n,
por medio de un haz de luz laser que
se refleja en un espejo colocado
sobre el plato. El sistema de control
consigue regular la corriente que
pasa por el electroimin de manera
que la altura del plato se mantiene
constante con una precision de
micras. Si la muestra ejerce una
fuerza vertical que tienda a separar
los platos, midiendo la corriente
extra necesaria para mantener el
plato superior en su posicién de
equilibrio podemos medir esta fuer-
za vertical con una resolucion de 0.2

mN. Por otro lado, con el fin de
poder realizar las medidas en condi-
ciones controladas y repetibles,
nuestro reémetro tiene que cumplir
otros requisitos: debe ser capaz de
controlar la tensién aplicada y medir
la deformacion producida para reali-
zar el experimento que nos permita
relacionar las dos magnitudes. Ade-
mas, para que las medidas tengan
sentido deben ser realizadas en con-
diciones controladas y reproduci-
bles. Por esto hemos disefiado todo
un conjunto de sistemas que compo-
nen el aparato: una celda termostati-
zada donde se coloca la muestra; un
sistema de vaciado y llenado de
gases para la misma, con una bomba
de vacio; un motor capaz de produ-
cir un par bien controlado pero sin
rozamiento mecéanico; un detector
de deflexién angular de alta resolu-
cién; un sistema de toma y almace-
namiento de datos. Y todo esto debe
estar colocado en un soporte capaz
de aislar el aparato de vibraciones
externas. El resultado se puede ver
en la figura 3 y en el Laboratorio de
Sistemas Complejos del Departa-
mento de Fisica Fundamental.
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Figura 3. Fotografia del instrumento terminado.
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Departamento de Fisica
de los Materiales

Entre las actividades nuevas rea-
lizadas por los profesores de este
departamento cabe destacar las
siguientes:

ORGANIZACION DE
SEMINARIOS Y
CONFERENCIAS

— “Modelos percolativos para la
fragmentaciéon nuclear” (28-9-
1998), por el Lic. Carlos A. Tra-
llero Herrero, Investigador del
Instituto Superior de Ciencias y
Tecnologias Nucleares de La
Habana (Cuba).

— “Super-redes semiconductoras
bajo la accién de radiacion laser
intensa y de campos magnéticos
paralelos a las intercaras” (26-11-
1998), por el Prof. Carlos Rodri-
guez Castellanos, Catedratico de
Fisica Tedrica en la Universidad
de La Habana (Cuba).

— “Métodos fisicos para el estudio
de algunos problemas medioam-
bientales” (28-11-1998), por el
Prof. Francisco Jaque Rechea,
Catedratico de Fisica Aplicada en
la Universidad Auténoma de
Madrid.

ORGANIZACION DE CURSOS
DE ACTUALIZACION DE
CONTENIDOS

— Desde 1993, el Departamento de
Fisica de los Materiales viene
colaborando con la Facultad de
Fisica de la Universidad de La
Habana en distintos temas de
ensefianza e investigacion.

Fruto de esta cooperacién es, en
primer lugar, la organizacién de
Talleres Internacionales de

fesores del drea centroamericana,

que se han realizado en enero de

1998 y 1999 y en los que se han

revisado los contenidos de las

siguientes materias: Fisica Cuan-
tica, Electromagnetismo, Termo-
dinamica y Fisica Estadistica.

Por otra parte, el Director de este

Departamento, Prof. Manuel

Yuste Llandres, ha sido elegido

Presidente del nuevo Grupo

Especializado de Ensefanza de

la Fisica, recientemente creado

en la Real Sociedad Espafiola de

Fisica, cuyo objetivo fundamen-

tal es aglutinar en torno a él a

todos aquéllos profesores que se

dedican a la ensefianza de la Fisi-
ca, en cualquiera de sus niveles
educativos.

El Departamento ha organizado

conjuntamente con el menciona-

do Grupo Especializado los
siguientes cursos y conferencias:

» “Recent perspectives in the tea-
ching of Physics”, conferencia
impartida por el Prof. Clifford
Swartz, Profesor del Departa-
mento de Fisica de la Universi-
dad Estatal de New York en
Stoney Brook (USA) y Editor
de la Revista The Physics Tea-
cher (3-11-1998).

e “;Somos muy conservadores
en la ensefianza de la Fisica?”,
impartido por el Prof. Marcelo
Alonso (ver Apartado dedicado
a actividades cientificas, en
esta revista, pagina 15).

« “La ensefianza de la Optica en
el nuevo curriculum de Fisica
en la enseflanza secundaria”
(Curso tedrico/practico de for-
macién del profesorado),
impartido en el Centro Asocia-
do de la UNED en Plasencia
(12-14 de marzo de 1999).

CONVENIOS DE

BANDRRI

BAse
Nacional de
Datos de
Referencia para las

crm-nm - FESpai

Ensenanza de la Fisica Univer-
sitaria, el primero de los cuales
se celebrd en enero de 1997 (ver
nimero” 0 de 100cias@uned,
pagina 20) y el segundo, que ten-
dra lugar en enero del afio 2000;
y, en segundo lugar, la organiza-
ci6én de Cursos de Actualizacion
y Superacién en Fisica para Pro-

COLABORACION CON
OTRAS INSTITUCIONES

— En el marco del convenio con la
Facultad de Fisica de la Universi-
dad de La Habana, se han realiza-
do, o estan en fase de realizacion,
trabajos de investigacién en las
dreas de Optica y de Fisica

Nuclear, que han dado lugar a
publicaciones conjuntas (en
revistas cientificas de la especia-
lidad, en actas de congresos, en
monografias de la UNED (en pre-
paracién), ...).
El Grupo de Fisica Nuclear de
nuestro Departamento, formado
por las profesoras Maria Shaw
Martos y Amalia Williart Torres,
ha firmado una cuerdo de coope-
raciéon con el Departamento de
Ingenieria de Circuitos y Siste-
mas de la Escuela Universitaria
de Ingenieria Técnica de Teleco-
municaciones (EUITT) para la
realizacion de Proyectos Fin de
Carrera sobre temas de interés
comiin. Fruto de este convenio es
la lectura y defensa de dos Pro-
yectos Fin de Carrera y uno maés
en fase de realizacién.
El mismo grupo anterior, junto
con el Departamento de Mecéni-
ca de la Escuela Técnica Superior
de Ingenieros  Industriales
(ETSII) de 1a UNED Yy el Centro
de Investigaciones Energéticas,
Medioambientales y Tecnol6gi-
cas (CIEMAT), ha creado una
Base Nacional de Datos de Refe-
rencia para las Radiaciones Ioni-
zantes (BANDRRI) cuyos objeti-
Vos son: '
o Simplificar los procedimientos
actuales de consulta de datos
atémico-nucleares (Acceso via
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INTERNET: http://www.cie-
mat.es/bandrri).

* Recomendar valores de refe-
rencia para aplicaciones dosi-
métricas y de radiactividad.

° Mantener la actualizacién
internacional mediante la parti-
cipacién en el International
Decay Data Evaluation Project.

Para mayor informacion puede

acudirse a la siguiente direccién
electrénica: bandrri@ciemat.es.

Departamento
de Quimica Organica
y Biologia

Las actividades cientificas mds
relevantes organizadas en el Depar-
tamento de Quimica Organica y
Biologia durante el afio 1998 han
sido:

CONFERENCIAS

El Profesor Doctor Joaquin Plu-
met de la Universidad Complutense
de Madrid, en el marco de las prac-
ticas de Quimica Orgéanica II de 4°
Curso de Licenciatura, impartié una
conferencia sobre quimica de alto
valor afiadido titulada: “;Cémo se
pueden preparar inhibidores
enzimaticos a partir de la paja?”.
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De izquieda a derecha: Dras. Pilar Cabildo Miranda y Concepcién Lépez Garcia, Profesor Jairo
Quiroga y Dra. Dionisia Sanz del Castillo en un Acto Académico en la UNED.

Asimismo se recibi6 la visita de
tres Profesores extranjeros que rea-
lizaron sendas estancias en el
Departamento, pronunciando las
conferencias siguientes, resimen de
los trabajos de investigacién que
realizan en sus paises.

Profesor Doctor Jairo Quiroga
de la Universidad del Valle de Cali
(Colombia) sobre “Sintesis de hete-
rociclos fusionados a partir de
aminas bifuncionales y compues-
tos carbonilicos y carboxilicos
a,p-insaturados”.

Profesor Doctor Sergio Hugo
Alarcén de la Universidad Nacio-

nal de Rosario (Argentina) acerca
de “Dinamica Molecular de la
transferencia de protones en el
estado fundamental y excitado de
sistemas organicos”.

Profesor Doctor Swiatoslaw
Trofimenko del Departamento de
Quimica y Bioquimica de la Uni-
versity of Delaware (USA) sobre
“Scorpionates: Past, Present and
Future”. El profesor Trofimenko es
el denominado padre de los Poli-
pirazolilboratos bautizados por él
como Scorpionates por su capaci-
dad de actuar como ligandos de
coordinacién de metales y que han

Profesor Dr. Joaquin Plumet.

UNIVERSIDAD NAacoN
DE EDUCSCION A Distaneiy

El Profesor Sergio Hugo Alarcon (sentado en la parte derecha de la foto) en los laboratorios
de Quimica Orgdnica con profesores y becarios del Departamento.
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El Profesor Swiatoslaw Trofimenko con Don José Antonio Jiménez Guerrero, becario del
Departamento.

sido objeto, desde el primer trabajo
en 1966, de aproximadamente 1500
articulos cientificos en el campo de
la quimica tanto estructural como de
aplicaciones tecnolégicas.

SEMINARIOS

Como de costumbre y al objeto
de lograr una mayor coordinacién
entre los Centros Asociados y la
Sede Central, en la ensefianza de las
asignaturas que son reponsabilidad
del Departamento, se impartieron en
el més de Noviembre los Semina-
rios para Profesores Tutores.

La asistencia de los Profesores
Tutores del area de Biologia y del
drea de Quimica Orgéanica fue muy
numerosa y dio lugar a fructiferas
conclusiones en lo que concierne a
las lineas de actuacién para un
mejor desarrollo del curso académi-
co 98-99.

Se inform6 ademés que en el
curso 1999-2000 el programa de las
asignaturas de Quimica Orgénicaly
Quimica Orgédnica (Adaptacion)
cambiard, pasando a tener los
siguientes contenidos:

UNIDAD DIDACTICA I
1. Introduccién a la Quimica
Organica.
2. Alcanos.
3. Cicloalcanos.
4. Estereoisomeria.

UNIDAD DIDACTICA II

5. Halogenuros de alquilo: Sus-
titucién Nucledfila Alifatica.

6. Halogenuros de alquilo:
Reacciones de Eliminacion.

7. Alcoholes.

8. Eteres y epéxidos. Compues-
tos de azufre.

UNIDAD DIDACTICA III

9. Determinacién estructural
por métodos espectroscopi-

. COS.

10. Alquenos.

11. Dienos.

12. Alquinos.

UNIDAD DIDACTICA IV

13. El benceno y la sustitucién
electréfila aromatica.

14. Ataque electréfilo y nucled-
filo sobre derivados del ben-
ceno.

15. El grupo carbonilo: aldehi-
dos y cetonas.

16. Enoles y Enonas. Aldehidos
y cetonas a,f-insaturados.

UNIDAD DIDACTICA V

17. Aminas.

18. Acidos carboxilicos.

19. Derivados de 4cidos carboxi-
licos.

20. Compuestos difuncionales.

UNIDAD DIDACTICA VI

21. Compuestos arométicos poli-
ciclicos y heterociclicos.

22. Carbohidratos.

23. Aminoécidos, péptidos vy
proteinas. Acidos nucléicos.

24. Lipidos derivados de acetil
coenzima A.

La elaboracién de las Unidades
Dida4cticas a editar por la UNED ha
sido realizada por las profesoras del
Departamento: M? Pilar Cabildo
Miranda, Amelia Garcia Fraile,
Concepciéon Lépez Garcia y M?
Dolores Santa Maria Gutiérrez, y
estd prevista su aparicién en Sep-
tiembre de 1999.

Departamento de Ciencias y Técnicas Fisicoquimicas

La busqueda de farmacos desti-
nados a la profilaxis y al tratamien-
to de las enfermedades virales sigue

TESIS DOCTORAL

Derivados antivirales y antitumorales de la 2’-deso-
xiuridina. Estudio de su estructura e interacciones
con moléculas biolégicas por espectroscopia de
vibracion, RMN y métodos tedricos.

Lorna Elizabeth Bailey. Autora
Antonio Hernanz Gismero. Director
Raquel Navarro Delgado. Codirectora

siendo una tarea prioritaria. Como
la replicacién viral depende princi-
palmente de los procesos metaboli-
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cos de la célula invadida, los agen-
tes que puedan inhibir los procesos
celulares e incluso destruir los virus,
pueden dafiar a su vez las células del
huésped que los alberga. El desafio
estriba en descubrir farmacos que
inhiban los procesos especificos de
un virus dado (tales como la union,
la pérdida de cobertura, la replica-
cién o la sintesis macromolecular
dirigida por el virus) sin dafiar la
célula humana.

Desde el afio 1959, fecha del des-
cubrimiento del primer nucleésido
antiviral, 5’-iodo-2’-deoxiuridina,
determinados derivados sintéticos
de la 2’-desoxiuridina forman parte
del arsenal de tratamientos para
combatir enfermedades de tipo viri-
co y oncolégico.

Asi, la idoxuridina (IDU, 5’-
iodo-2’-desoxiuridina), la edoxu-
dina (EDU, 5-etil-2’-desoxiuridi-
na) y la trifluridina (TFT,
5-trifluorometil-2’-desoxiuridina)
se usan en el tratamiento tépico de
la queratitis herpética. La brivudi-
na (BVDU, (E)-5-(2-bromovinil)-
2’-desoxiuridina) y su andlogo
iodado IVDU se aplican en el tra-
tamiento de infecciones por virus
herpes simplex tipo 1 (HSV-1),
virus varicela-zoster (VZV) en
pacientes inmunodeprimidos y en
el tratamiento tépico de infeccio-
nes oculares herpéticas. La floxu-
ridina (FDU, 5-fluoro-2’-desoxiu-
ridina) se emplea habitualmente en
el tratamiento de tumores de mama
y del aparato digestivo y de otros
tumores sélidos.

Enzimas como la timidina quina-
sa (TK), o la ADN polimerasa,
ambas inducidas por el virus des-
pués de haber invadido la célula, asi
como la timidilato sintasa (TS),
enzima clave en la sintesis de ADN,
son los blancos méas adecuados para
estos agentes quimioterdpicos deri-
vados de la 2’-desoxiuridina. Con
frecuencia, las enzimas codificadas
por el virus difieren en ciertas pro-
piedades de las codificadas por la
célula, entre ellas la especificidad
por el sustrato. Estas diferencias
constituyen la base de la accién
antiviral selectiva del nucleésido
sintético.
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Estructura del complejo formado por la enzima timidilato sintasa y la fluorodesoxiuridina
monofosfato.

La investigacién de los uracilos
5-sustituidos llevada a cabo en esta
Tesis estd motivada por el interés en
desentrafiar los mecanismos de
accion de algunas enzimas, tales
como la timidina quinasa y la timi-
dilato sintasa, que interaccionan con
los uracilos o con sus nucledsidos o
nucledtidos, asi como averiguar los
factores responsables del modo y el
grado de interaccion entre sustratos
y catalizador. En muchos casos, la
naturaleza y la posicién de los susti-
tuyentes de una molécula sustrato
pueden correlacionarse con el grado
de interaccion de éstas con las enzi-
mas y también con su capacidad de
actuar como sustratos o inhibidores
en una reaccién enzimatica. El
conocimiento de estos factores es
requisito previo para el disefio de
farmacos inhibidores mas eficaces

Para interpretar adecuadamente
los espectros de vibracion y de
RMN de los farmacos, y las altera-
ciones que se producen al interac-
cionar éstos con los receptores bio-
l6gicos (aparicién o desaparicién de
bandas, desplazamientos de fre-
cuencia, variaciones de intensidad y
de perfil) es necesario conseguir
una asignacioén fiable de las bandas
espectrales observadas. Mas que el
uso de frecuencias de grupo o corre-
laciones con series de compuestos
anélogos, hay que recurrir a plante-
amientos mas rigurosos como el
andlisis de coordenadas normales y
simulaciones espectrales.

De todos estos aspectos trata la
Tesis Doctoral. En resumen, los

objetivos del trabajo que se presen-
ta en esta Tesis Doctoral son:

1. Determinar y analizar las
siguientes propiedades mole-
culares de los agentes antivi-
rales derivados de la 2’-deso-
xiuridina: su distribucion de
carga, el momento dipolar, la
reactividad, las conformacio-
nes y los parametros estructu-
rales. También estudiar la
posible relacién de estas pro-
piedades en la serie de com-
puestos con su actividad anti-
viral.

2. Obtener informacién sobre la
estructura, la conformacién y
posibilidades de interaccion
de estas drogas con un modelo
simplificado del receptor de la

enzima timidilato sintasa
mediante espectroscopia de
vibracién y de RMN.

Para alcanzar los objetivos ante-
riores se han utilizado métodos de
célculo mecanoclésicos y mecano-
cudnticos, que permiten determinar
las propiedades eléctricas, estructu-
rales y de reactividad de las molé-
culas. Asimismo se han aplicado
técnicas espectroscopicas que pro-
porcionan una abundante informacion
estructural de los compuestos en fase
sélida y en disolucion acuosa, como la
espectroscopia FT-IR, FT-Raman y de
RMN.

La gran similitud estructural den-
tro de la serie de desoxiuridinas 5-
sustituidas que muestran actividad
antiherpética o antitumoral facilita
la observacion de relaciones entre
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las propiedades moleculares (como
son la distribucién de carga, el
momento dipolar, los conférmeros,
la reactividad, los pardmetros estruc-
turales) y la actividad antiviral.

Se han empleado las técnicas mas
actuales de espectroscopia 1D y 2D
IH RMN, de alta resolucién, inclu-
yendo el DPGFSE NOE vy la espec-
troscopia *C RMN. A partir de una
simulacién por ordenador de los
espectros de protén, se han medido
las constantes de acoplamiento
(3Jun) para su aplicacién en el calcu-
lo posterior de las conformaciones
de las moléculas.

La expresion matematica de
dicha correlacién es la ecuacion de
Karplus, que en su forma mas gene-
ral viene dada por la modificacién
de Haasnoot [1]:

*Jy =P, cos’ @, +P,cos®,,
4
+P, + ) Ay, (P, + P, [1]
1
cos® (Eid,y, + P|[Ax,]) + AT
Los espectros *C RMN de los
nucledsidos y de sus complejos con

la L-cisteina, modelo simplificado
del sitio activo de la enzima timidi-

lato sintasa, proporcionan informa-
cién sobre posibles interacciones en
disolucién acuosa.

Con los recientes avances en la
terapia, es decir, el empleo de genes
para transportar los precursores de
los farmacos o “prodrogas” directa-
mente a su lugar de accién en la
célula tumoral o en el virus con el
fin de activar el farmaco citotéxico
solamente en los tejidos especificos a
modo de “caballo de Troya”, el estudio
de los nucledsidos por los métodos fisi-
coquimicos empleados en este trabajo
puede ser de gran utilidad en los cam-
pos de investigacion biomédica.

ACTIVIDADES CIENTIFICAS

Conferencia:
“Conformacién y
dinamica

de cadenas
macromoleculares”

3 de noviembre de 1998

El Prof. Arturo Horta Zubiaga,
Catedratico de Quimica-Fisica de la
UNED, con motivo de la ceremonia
oficial de su incorporacion a la Aca-
demia Chilena de Ciencias como
Miembro Correspondiente, impartié
la conferencia mas arriba indicada,
cuyo resumen es el siguiente:

La comprensién de las relaciones
entre estructura y propiedades es
una de las metas mas importantes de
la investigacion fisicoquimica de
polimeros. Tradicionalmente se ha
basado en estudios experimentales
que requieren la sintesis de estructu-
ras especificas y la preparacion de
materiales para ser sometidos a
ensayos mecénicos, técnicos,... Sin
embargo, con los recursos informa-
ticos de los que se dispone hoy, se
ha ido desarrollando un nuevo enfo-
que basado en el modelado y la
simulacién. Las simulaciones sirven

Conferencia ofrecida por el Prof. Arturo
Horta, el martes 3 de noviembre de 1998 en
la sede de la Academia Chilena de Ciencias.

para analizar la dindmica de cadena
de polimeros s6lo a tiempos cortos,
pero eso basta para poder estudiar
las transiciones conformacionales,
la reorientacion de enlaces, ...Afor-
tunadamente, muchas de las propie-
dades dindmicas de los polimeros
que se estudian mediante técnicas
experimentales corrientes, tales
como resonancia magnética nuclear,
difusién de luz, relajamiento dieléc-

trico, ..., pueden atribuirse a dichos
movimientos locales, y el resultado
obtenido por simulacién puede asi
compararse con los datos experi-
mentales. En nuestro caso, la técni-
ca experimental que hemos venido
aplicando para el estudio de los
polisiloxanos es la fluorescencia,
tanto estatica como dindmica. Una
de las herramientas de anélisis utili-
zadas es la Dinamica Molecular,
que permite obtener la estadistica de
los isdmeros de una manera realista,
incluyendo todos los grados de
libertad moleculares, en contraste
con los métodos clasicos de la esta-
distica conformacional que supone
la rigidez de los enlaces. Con este
enfoque hemos visto que la Dindmi-
ca Molecular predice bien el com-
portamiento experimental y permi-
te, ademads, discernir cual es el
mecanismo del proceso observado
en los espectros de emisién. Todo
parece indicar que dicho proceso no
viene determinado por la rotacién
de los enlaces troncales, lo cual esti
en contra de los modelos clasicos
para los que el mecanismo cinético
de formacion de excimeros pasa por
la rotacion.




