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El reto:;Podemos disefiar in silico un vehiculo
nanomeétrico que transporte un farmaco de forma
seguray lo libere solo donde el cancer lo necesita?
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El Contexto: De la Toxicidad a la Precision

El Problema: 5-Fluorouracilo (5-FU) libre

Tratamiento fundamental para el cancer colorrectal,
pero limitado por:

(Alta toxicidad sistémica) (Cnrta vida media en el c:-rganisma.)

El Objetivo: Nanotransportadores ZIF

Materiales porosos (Zeolitic Imidazolate Frameworks)
que funcionan como vehiculos inteligentes.

(1[][!% Bincnmpatibles) (F'c:rns programables para dirigir la Iiberacién.)

La mision de este TFG:
Evaluar in silico como la
estructura del ZIF determina la
estabilidad y difusién del 5-FU.




Metodologia: Simulacion Molecular
4 fases de simulacién molecular de alto nivel para disenar el nanovial:

A
Liberacion
Sostenida
=
\ Salida Subita
B
1. Monte Carlo 2. Mapas de Densidad 3. Dinamica Molecular 4. Modelado 3D
Determinar la capacidad Identificar sitios de anclaje Calcular el coeficiente de Crear trayectorias en video
maxima de carga del 5-FU y calores de adsorcion para difusion para predecir el del farmaco atravesando
optimizando la dosis comprender las fuerzas de comportamiento de los poros. Herramientas
tedrica. retencion molecular. liberacion. clave para la defensa de tu

NiEG:



Impacto Esperado: Aplicacion y Conocimiento

z

Impacto cientifico

Diseno in silico de un sistema de
liberacion de farmacos con potencial

Impacto académico

Adquisicion de competencias criticas
altamente demandadas por la

oncoldgico real. Contribuiras a la industria farmaceéutica:
base tecﬁnplﬂgtca de la Biuiﬁfurmﬁtica Na_nutecnu_lugié
nanomedicina del futuro. Estructural /) \_y Simulacién

Proyeccion Cientifica: Por su relevancia clinica en el tratamiento del cancer, los resultados de este proyecto tienen
Un alto potencial de ser publicados en revistas cientificas de impacto

[ Mas Informacion: Ana Martin (amarcal@upo.es) ]
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