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Destaca investigadora de la UAEM utilidades
de la quimica teérica computacional

Cercis Morera Boado, profesora investigadora del Centro de Investigaciones Quimicas (CIQ) de la
Universidad Auténoma del Estado de Morelos (UAEM), aplica la Quimica Tedrica Computacional para el disefio
de detectores de sustancias en muy bajas concentraciones, como drogas diluidas en soluciones, hasta la
identificacion de mezclas de metales.

La investigadora informé que los dispositivos nanométricos o detectores de sustancias en muy bajas
concentraciones, tienen un amplio rango de aplicacion, desde detectar una Unica molécula, hasta la
identificacion de drogas en bajas concentraciones, moléculas téxicas o pesticidas.

Cercis Morera detalld6 que los dispositivos nanométricos pueden aplicarse en la reparacion e
identificacion de obras plasticas o pinturas antiguas, ya que detectan la originalidad de la obra con la
identificacion molecular de pigmentos, derivados de su composicidon quimica y concentracion.

Otro de los proyectos de su investigacion, se relaciona con cambiar las propiedades los materiales al
someterlos a cambios de presion, temperaturas o magnitudes, para entender como cambian sus propiedades
electronicas, ejemplo de ello, es que se puede transformar un aislante en conductor o crear superconductores y
sistemas aislantes.

"La Quimica Tedrica es un area especifica de la Quimica, que se dedica al estudio computacional para
el disefio de modelos de reacciones, asociacion, calculo y disefio de estructuras moleculares, todo a través de
una computadora, sin necesidad de laboratorios o experimentos", dijo.

La investigadora explicé que “entre los beneficios de los métodos matematicos y computacionales de la
Quimica Tedrica, se encuentran el ahorro de tiempo y dinero, ya que pueden simular reacciones de reactivos,
conocer los rendimientos de sustancias o hacer pruebas de farmacos para una determinada enfermedad,
ahorrando a los quimicos experimentalistas de laboratorio, los costos de produccion e investigacion".

Cercis Morera dijo que el area de la Quimica Tedrica, “se encarga del estudio de las estructuras
electronicas con meétodos precisos, conocidos como métodos Post Hartree Fock, que usa ecuaciones de
Mecénica Cuantica para calcular la estructura de los materiales, de esta manera se puede obtener informacion e
identificar reacciones muy cercanas a la validacion, para orientar una experimentacion con resultados mas
certeros", dijo.

"Otra de las aplicaciones que tiene, es simular la experimentacion de materiales a bajas o altas
temperaturas, lo que seria imposible en las condiciones de nuestro planeta, incluso, es posible simular las
condiciones atmosféricas de otros planetas o el universo, desde las estructuras atomicas y moleculares",
comento.

Cercis Morera recordd que la ciencia es multidisciplinaria, por lo que se colabora con quimicos
experimentalistas, de instituciones como el Instituto de Fisica de la Universidad Nacional Autonoma de México
(UNAM), con la Universidad de Halifax Nova Scotia de Canada, y con el Centro de Investigacion en Ciencia y
Tecnologia Avanzada (Cicata), para el desarrollo de sistemas que puedan captar energias renovables.

Finalmente, Cercis Morera Boado dijo que en la UAEM se ofrece la licenciatura en Disefio Molecular y
Nanoquimica, “con la cual existe una colaboracidén para generar sinergias entre la Quimica Experimental y la
Quimica Teodrica, en la busqueda de entender, mejorar, reducir tiempos y costos de los procesos cientificos",
destaco.

Cabe destacar que Cercis Morera Boado cuenta con estudios de doctorado en Quimica por la
Universidad de la Habana y en la Universidad Auténoma de Madrid; desde 2018 es profesora investigadora de
Catedra Conacyt en el CIQ donde se integré al cuerpo académico Quimica Tedrica y Fisica Molecular,
pertenece al Sistema Nacional de Investigadores (SNI) con Nivel 1 y a la Academia de Ciencias de Morelos, su
linea de investigacion se enfoca en la Quimica Tedrica.
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