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Docencia 

En base a mi formación académica puedo impartir asignaturas de Licenciatura y Posgrado.  

• Licenciatura: Cursos complementarios. Tronco General: Química, 

Transformaciones Químicas, Estructura de la Materia y Método Experimental II. 

Formación Específica: Programación Aplicada a la Química. Formación Disciplinar: 

Fisicoquímica I y Fisicoquímica IV. Formación Profesional: Fisicoquímica V, 

Laboratorio de Fisicoquímica Computacional, Proyecto terminal I Fisicoquímica y 

Proyecto terminal II Fisicoquímica. Optativas: Métodos de Simulación Molecular, 

Química Cuántica Aplicada, Temas Selectos de Química Cuántica y Simulación 

Molecular I y II, Teoría de Grupos y Aplicaciones en Química, Estructura 

Electrónica.  

• Posgrado: Cursos Obligatorios:  Estructura Atómica y Molecular, Termodinámica 

Química. Cursos Optativos Básicos: Enlace Químico, Termodinámica Estadística, 

Cursos Optativos Complementarios: Fisicoquímica General, Fisicoquímica 

Computacional, Introducción al Cómputo Científico, Teoría de Grupos Aplicada a la 

Química, Temas Selectos de Química Cuántica, Introducción a la Investigación I, II 

y III, además de Trabajos de Investigación I, II, III, IV, V y VI. 
 

Además de impartir clases de Docencia, se brindará asesorías tanto a los alumnos de la 

Licenciatura en Química, dirección de Proyecto Terminal, Servicio Social y dirección de 

Tesis de Posgrado (Maestría). 
 

Difusión y Promoción de la Ciencia y del Conocimiento 

Se impartirán seminarios nacionales e internacionales de simulación molecular orientados al 

campo de los fármacos, se impartirán talleres en eventos nacionales de simulación molecular, 

se organizarán eventos de simulación molecular en el grupo de trabajo, se organizarán 

seminarios de divulgación de los alcances de la simulación molecular. 

 

Además de participar en conferencias para la difusión de la ciencia que se desarrollan en el 

Departamento de Química, en sitios dentro de la universidad y fuera de ella. Además de 

seguir participando como editor asociado en el podcast del Departamento de Química y 

desarrollo de artículos de divulgación científica enfocados en simulación molecular.  
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Proyecto de investigación:  

Diseño de complejos híbridos fármaco-arcilla, estudio teórico-experimental. 
 

Resumen 

Continuación del proyecto que se enfoca en la re-parametrización de campos de fuerza para 

simular fármacos en fase cristalina con dinámica molecular; con la finalidad de realizar un 

estudio teórico-experimental sobre la solubilidad de los fármacos propuestos en el presente 

proyecto en agua, líquidos iónicos y solventes orgánicos. Posteriormente, los fármacos 

propuestos serán usados para ser intercalados en nanomateriales; como es la 

montmorillonita1–3 (arcilla) para ser utilizados como potenciales soportes del principio 

activo, ya que pueden ser útiles en el diseño de complejos capaces de aumentar la estabilidad, 

la solubilidad y obtener una mejor liberación controlada de distintos ingredientes activos, por 

ejemplo de la metformina, usada  en el tratamiento de una enfermedad de alta incidencia en 

México, como lo es la Diabetes Mellitus tipo 2. Para su realización, se propone el uso y 

desarrollo integrado de los métodos de estructura electrónica, así como de simulación 

molecular para generar metodologías que permitan la investigación y desarrollo de nuevas 

formulaciones de complejos fármaco-arcilla. Además, de continuar con el desarrollo de la 

parte experimental en colaboración con el área académica de Química Inorgánica y 

Biofisicoquímica del Departamento de Química. 
 

Motivación 

El principal problema de muchos ingredientes activos que podrían ser candidatos para usarse 

como fármacos es su baja solubilidad y velocidad de disolución en agua; como lo son las 

sulfonamidas (antibióticos bacteriostáticos) y biguanidas (antidiabéticos orales). Esto afecta 

el transporte y la absorción del medicamento en el cuerpo humano. Por lo tanto, los fármacos 

al tener una baja solubilidad por lo regular presentan baja biodisponibilidad4, por lo que se 

deben administrar dosis mayores para aumentar su efectividad. Esto puede provocar efectos 

secundarios que pueden ser más graves que la propia enfermedad; como es la cristalización 

del fármaco en los riñones, por lo que es necesario administrarlas de forma apropiada y 

efectiva. 
 

Otro problema en la actualidad es el consumo de grandes cantidades de fármacos cada año 

alrededor del mundo; un ejemplo son las grandes cantidades usadas en el tratamiento de la 

Diabetes.5 Los medicamentos se han vuelto imprescindibles en nuestra vida cotidiana, pero 

el alto consumo de fármacos ha llevado a dos problemas. El primero es que después de la 

administración terapéutica, un gran porcentaje de producto farmacéutico se excreta como 

ingrediente activo o metabolitos. El segundo problema es que los fármacos desechados por 

el cuerpo humano entran a los sistemas de aguas residuales, que a su vez llegan a ríos y 

lagunas. Estos residuos al no ser tratados previamente conllevan a consecuencias químicas 

en los ecosistemas por su baja biodegradación. Por lo que, con el paso de los años, las 



 

 

 

UNIVERSIDAD AUTÓNOMA METROPOLITANA 
 

UNIDAD IZTAPALAPA 
División de Ciencias Básicas e Ingeniería 

Departamento de Química 
Av. San Rafael Atlixco 186, Col. Vicentina, 09340, Ciudad de México, México. 

 

 

cantidades de fármacos que se encuentran en los mantos acuíferos han pasado de ng/L a µg/L 

en muchos lugares del mundo y estos siguen aumentando.6–8  

 

Planteamiento del problema 

Existen potenciales de interacción reportados en la literatura9–12, pero se ha mostrado que 

fallan en reproducir la solubilidad experimental de muchos grupos funcionales de la química 

orgánica en fase líquida para líquidos orgánicos e ionicos.13–16 El problema es mucho más 

grave en fase cristalina, como es el caso los ingredientes activos o fármacos. Por lo que, los 

campos de fuerza que se reportan en la literatura se deben de re-parametrizar para poder 

describir correctamente varias propiedades fisicoquímicas tanto de líquidos como de sólidos 

y la solubilidad experimental. 
 

Sistemas a estudiar 

Los fármacos con los que se trabajará son sulfonamidas, tales como: sulfacetamida, 

sulfacloropirazina, sulfametoxazol y sulfametazina, además de la metformina, un fármaco 

usado en el tratamiento de la Diabetes Mellitus tipo 2 (Ver Figura 1). Cabe resaltar el grado 

de dificultad de simular los distintos sistemas que conllevan la realización del presente 

proyecto, ya que son sistemas multicomponentes, sistemas en diferentes fases, determinación 

de propiedades en fase liquida, fase sólida, equilibrios; liquido vapor, liquido-líquido y 

solido-liquido. 

 

 
Figura 1. Estructuras moleculares de fármacos. A) sulfametazina. B) sulfametozaxol. C) sulfacloropirazina.  

D) sulfacetamida. E) metformina.F) paracetamol 
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Metodología 

Primero, mediante Dinámica Molecular se realizará una evaluación de los campos de fuerza 

que se encuentran en la literatura para evaluar la calidad de los parámetros para reproducir, 

la solubilidad experimental de los fármacos mencionados en el presente proyecto, para ello 

se utilizara el programa Gromacs17 y programas del grupo. La evaluación permitirá escoger 

que campos de fuerza tienen los mejores parámetros como punto de partida para su 

parametrización.  
 

La parametrización de los solventes en los que sean solubles los fármacos, se hará uso de la 

metodologías propuestas por los métodos (Three and four Steps Systematic Parametrization 

Procedure)18,19 que consisten en relacionar parámetros del potencial de interacción (cargas 

atómicas y parámetros de Lennard-Jones) con propiedades termodinámicas (constante 

dieléctrica, tensión superficial y densidad del líquido, solubilidad). Para el cálculo de las 

geometrías, barreras rotacionales, estudio conformacional y cargas atómicas iniciales, se hará 

uso del programa Gaussian 09.20 Para parametrizar los campos de fuerza en fase cristalina se 

relacionarán los parámetros del potencial de interacción (cargas atómicas y parámetros de 

Lennard-Jones) con propiedades de termodinámicas y de estructura del solido (densidad del 

sólido, parámetros de red, solubilidad en solventes polares y el coeficiente de reparto 

octanol–agua (Kow). Para el cálculo de las geometrías y cargas atómicas iniciales se hará 

uso de los programas Materials Studio21 y Quantum Espresso.22  
 

Las simulaciones moleculares que se llevarán a cabo de los cristales serán de diferentes tipos 

como son: anisotrópica, para las posiciones atómicas de los cristales se tienen los archivos 

cif de los fármacos a estudiar.  Las simulaciones que conlleva este proyecto son: 

Simulaciones NPT: isotrópico (liquido), semi-isotrópica (liquido-liquido) y anisotrópica 

(sólido y solido-liquido). Simulaciones NVT (liquido-vapor). Automatización de 

simulaciones y análisis de resultados, usando el lenguaje de Python. Buscar parámetros de 

interacción a través de inteligencia artificial usando propiedades del método de 4 pasos. Para 

las simulaciones de los complejos fármaco-arcilla se llevarán a cabo en NPT: anisotrópica 

(sólido-liquido). 

 

Resultados 

Publicar al menos un artículo de investigación en un año en revistas indexadas. Además de 

continuar colaboraciones con los siguientes investigadores: Dr.  Edgar Rojas Núñez, Dr. Frank 

Salas. Además de la Dra. Catalina Soriano Correa, FES-Zaragoza, el Dr. C. Ignacio Sainz 

Díaz del Instituto Andaluz de Ciencias de la Tierra (IACT) CSIC- Universidad de Granada, 

España y el Dr. Julio Cesar Alva Ensastegui, Universidad Autónoma del Estado de México 

(UAEM), Toluca. Dra. Ana Borrego Sánchez, Universidad de Valencia, Valencia, España. M. 

C. Ana María Soto Estrada, área académica de Inorgánica UAM-I. Dr. Rodolfo Esquivel Olea, 

área académica de Química Cuántica UAM-I. Dr. Humberto Laguna Galindo, área académica 
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de Química Cuántica UAM-I, Dr. José Alejandre Ramírez, área académica de Química 

Cuántica UAM-I y el Dr. Ponciano García Gutiérrez, área académica de Biofisicoquímica 

UAM-I.   

 

Finalizar el manual para la UEA: Laboratorio de Fisicoquímica Computacional en formato 

escrito en colaboración con el Dr. Humberto Laguna Galindo y el Dr. Edgar Núñez Rojas. 
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Objetivo Profesional: Desarrollar habilidades y conocimientos en el campo de la investigación, en     

particular en el área de Química Cuántica y Dinámica Molecular. 

 

Habilidades: Trabajador, proactivo, confiable, responsable, capaz de colaborar en equipo, trabajo bajo 

presión, toma de decisiones responsables, cumplimiento de objetivos. 
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Periodo: octubre 2023 – septiembre 2024 (En curso) 

Puesto: Profesor Visitante (Titular C) en el departamento de química (área de Química Cuántica) 

 

Instituto Andaluz de Ciencias de la Tierra (IACT)-CSIC - Andalucía, España 

Periodo: 2020 – 2022 

Puesto: Estancia Posdoctoral. 

 

Universidad Autónoma Metropolitana-Unidad Iztapalapa 

Periodo: Trimestre Primavera del 2019 

Puesto: Profesor curricular en el área de Química Cuántica. 

Materia: Método Experimental II 

 

Universidad Autónoma Metropolitana-Unidad Iztapalapa 

Periodo: del 2012 a 2014  

Puesto: Ayudante de la Dra. Annik Vivier Jegoux. 

Materias: Estructura Atómica y Molecular, Fisicoquímica General (Química Cuántica-Posgrado) y 

Fisicoquímica IV (Licenciatura).  
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RFC:  
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Universidad Autónoma Metropolitana - Unidad Iztapalapa 

Periodo: 2014 – 2019 

Grado: Doctorado en Ciencias – Química. 

 

Universidad Autónoma Metropolitana - Unidad Iztapalapa 

Periodo: 2012 – 2014 

Grado: Maestría en Ciencias – Química. 

 

Universidad Autónoma Metropolitana - Unidad Iztapalapa 

Periodo: 2006 - 2012 

Grado: Licenciatura en Química. 

 

RECONOCIMIENTOS 
 

 

Miembro del Sistema Nacional de Investigadores (SNI) con el nombramiento de Nivel 1 desde enero 

del 2025, actualmente estoy con el nivel de candidato. 

 

 

 

 

1. Electronic Structure Principles and Applications (ESPA 2024), del 3 al 7 Junio, Tarragona, 

España. Theoretical study on the intercalation of organic compounds in clays (montmorillonite) 

for bioavailability control. 

 

2. The COST Action Chemobrionics Annual Meeting organized by Hacettepe University, 

Graduate School of Science and Technology in Ankara, Turkey, 22 – 24 September 2021. 

Experimental and theoretical studies on the intercalation of organics into the Mg2Al and 

Zn2Al layered double hydroxides. 

 

3. 10th Meeting on Molecular Simulation: from simple fluids to chemicals reactions. México 

D.F., del 8 al 10 de noviembre de 2018. Force field Parametrization via Atoms-in-Molecules.  

 

4. 9th Meeting on Molecular Simulations: from simple fluids to chemicals reactions. México 

D.F., del 6 al 8 de Diciembre de 2017. Development of a force field for amides using the 

Hirshfeld partition scheme. 

 

5. 8th Meeting on Molecular Simulations: from simple fluids to chemicals reactions. México 

D.F., del 7 al 9 de Diciembre de 2016. Development of a force field for amides that are self-

assembled by hydrogen bonds. 

 

6. 7th Meeting on Molecular Simulations: from simple fluids to chemicals reactions. México 
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1. A partir del trimestre 24-I pertenezco al comité editorial del Podcast del Departamento de 

Química “Q-UAM-I “, como editor asociado. 

 

2. Participación como parte del comité organizador del 13vo Taller de Dinámica Molecular y 14Th 

Meeting on Molecular Simulations, que se llevará a cabo del 3 al 5 de noviembre del 2024, 

CDMX, México. Además de ser coordinador del nivel de principiantes del 13vo Taller de 

Dinámica Molecular. 

 

3. Participación como parte del comité organizador del 12vo Taller de Dinámica Molecular y el 

13Th Meeting on Molecular Simulations, llevado a cabo del 23 al 25 de noviembre del 2023, 

Cuernavaca, Morelos. 

 

4. Participación en la impartición de un seminario en el Departamento de Física, Desarrollo de un 

campo de fuerzas para sistemas que se auto ensamblan con puentes de hidrogeno. Ciudad de 

México, 29 de mayo del 2018. 

  

5. Participación como parte del comité local de la organización y realización del X Meeting on 

Molecular Simulations: from simple fluids to chemicals reactions. Cuernavaca, Morelos, del 8 

al 10 de diciembre de 2018. 

 

6. Participación como parte del comité local de la organización y realización del IX Meeting on 

Molecular Simulations: from simple fluids to chemicals reactions. México D.F. del 6 al 8 de 

diciembre de 2017. 

 

7. Participación como expositor en la 9ª feria de ciencias y humanidades llevada en la Universidad 

Autónoma Metropolitana unidad Iztapalapa, Ciudad de México, del 16 al 19 de Noviembre, 

2015.   

 

8. Participación como parte del jurado en el concurso de experimentos químicos dentro del 

programa: “Talentos pre-universitarios en química”, el 28 de noviembre de 2014. 

 

9. Participación como parte del jurado en el concurso de experimentos químicos dentro del 

programa: “Talentos pre-universitarios en química”, el 6 de noviembre de 2013.  

 

10. Participación como expositor con el tema “Química en la UAM y en la vida cotidiana”, del 17 

al 19 octubre 2013. 

 

 

 

 

Idiomas: 

• Inglés – B2 TOELF 

 

 
Conocimientos de informática a nivel usuario: 

•  Linux Avanzado 

• Windows Avanzado 
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