fraccién de rayos X (XRD) y la degradacién por espectro-
fotémetro a UV-vis.
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Se presenta un estudio estructural y morfologico de varias
muestras de nanocebollas , las cuales fueron sintetizadas
utilizando un horno de microondas controlando su poten-
cia a diferentes tiempos y como fuente de carbono , se
utilizé grafito molido . Las muestras obtenidas muestran
una variedad de tamanos y formas de nanocebollas depen-
diendo del tiempo de exposicién. Para verificar las estruc-
turas y formas de las nanocebollas las muestran fueron
caracterizadas utilizando SEM , EDS y RAMAN.
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Los nanomateriales son aquellos con una dimensién en el
orden nanométrico. Los nanomateriales basados en car-
bono y nitrégeno, elementos fundamentales para la forma-
cién de la vida terrestre, tienen un potencial sobresaliente
que permite la modulaciéon de sus propiedades Opticas,
electronicas y optoelectréonicas en contraste a su versién
de bulto. Entre estos tltimos se encuentran: el grafeno, 2-
dimensional; nanotubos de carbono, 1-dimensional; y los
nanoctimulos y los puntos cuanticos (Quantum Dots, QD,
en inglés), ambos 0-dimensionales. Los QD basados en gra-
feno (GQD) al ser dopados con nitrégeno, denominados
N-GQD, obtienen actividades cataliticas, propiedades ép-
ticas y biocompatibilidad de interés en la investigacion. En
este trabajo se presentaran a los a los GQD y N-GQD, sus
caracteristicas mediante Mecdnica Cuantica y su desem-
pefio en la investigacién fisico-biomédica orientada a los
N.ILD.O.C. (Neutrotransmisores Incorporados al Dominio
Cudntico).
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llerenes with transition metals. A theoretical study
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Temozolomide (TMZ) is a DNA alkylating-type drug that
can cross the blood-brain barrier and is therefore used in
the treatment of gliomas. This drug at physiological pH
has a very short half-life so a high dose is required for
malignant brain tumors, leading to serious side effects.
Nanomaterial-based drug delivery systems have been pro-
posed as smart compounds to target delivery to tumor
cells. Nanocarriers can transport a high dose of drug mo-
lecules and their ability to modify the surface produces
a targeted delivery system. Fullerenes and their derivati-
ves stand out as drug carriers due to their high capacity.
Thus, these have shown a protective impact on the heart
and liver against chronic intoxication resulting from che-
motherapy. It has been found that fullerenes can cross the
cell membrane to reach tumor cells, concentrating in the
nucleus, lysosomes, and cytoplasm.

In this work, the structural, energetic, electronic and op-
tical properties of temozolomide adsorption on the sur-
face of fullerenes type Cs9-TM (TM=Ti, Cr, Fe, Ni, Zn)
are evaluated at the DFT level of theory . The functional
M06-2X, 6-311G(d,p) basis set and the empirical correc-
tion term, D3, were used. Fullerene-drug interactions are
characterized by calculating chemical reactivity descrip-
tors, adsorption energies, frontier molecular orbitals, char-
ge distributions, electron density topology, electrostatic
potential maps, IR and UV spectra. In addition, the aro-
maticity in fullerenes was evaluated using the NICSj,(q)
index.
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