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Resumen:
Las nanozimas son nanomateriales con capacidad catalítica
similar a las enzimas, de gran estabilidad y bajo costo. Por esta
razón, es posible utilizarlas para terapia de cáncer, biosensado,
tratamiento medioambiental, entre otras aplicaciones. En este
proyecto se estudiará la reactividad de nanozimas compuestas
por óxidos de hierro que emulan enzimas del tipo peroxidasa
mediante simulaciones atomísticas basadas en la teoría del
funcional de la densidad (DFT) para sistemas extendidos. En
particular, se modelará la reactividad del peróxido de hidrógeno
sobre superficies de magnetita (Fe3O4) con el fin de establecer
la relación entre la estructura electrónica y geométrica de la
superficie con la capacidad catalítica del material. Con este
objetivo, se explorarán diferentes estructuras de adsorción del
peróxido de hidrógeno sobre diversos sitios superficiales para
las superficies (001) y (111) de la magnetita, y se relacionará
los datos obtenidos con las características de la superficie. Por
otro lado, se analizará el efecto del solvente, presente en las
aplicaciones de las nanozimas mediante la inclusión de un

medio dieléctrico continuo en el esquema de cálculo usado. Este tema se enmarca dentro
de la Acción Marie Sklodowska Curie RISE NESTOR, por lo que se cuenta con el
intercambio científico con los investigadores que forman parte de este consorcio.
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