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. INTRODUCCION

El fluoruracilo (5-FU) es un antineoplasico que
pertenece a los antimetabolitos. Difiere del uracilo
en un atomo de fluor afiadido en la posicion 5. Se
utiliza para el tratamiento de tumores solidos
(mama, colorectales, etc). El uso puede producir
recuento bajo de células sanguinéas, vomitos,
diarrea, etc.

Contribuir a la mejora de la administracion del 5-FU
dirigiendo el farmaco sobre una matriz porosa de
silica, la R-Cristobalita (111) hidroxilada, a fin de
evitar sus efectos adversos indeseables. Se
estudian y se analizan las propiedades de adsorcion
sobre la matriz mediante métodos
computacionales.

- METODOLOGIA |

Los calculos presentados en este trabajo fueron
realizados utilizando la Teoria del Funcional de
Densidad (DFT) a través de VASP (Vienna Ab-initio
Simulation Package) y aplicando la correccidon de
Grimme’s D-2.
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CONCLUSIONES

La matriz de la superficie hidroxilada se presenta
como potencial candidato para la entrega
controlada del farmaco 5-FU, los enlaces puente
hidrégeno que se producen entre la matriz y el
farmaco estabilizan y favorecen el anclaje del 5-FU
en la matriz.
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