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Plan de Trabajo segundo afio
Dr. Alexander Pérez de la Luz
Profesor visitante
Departamento de Quimica, UAM-I

Periodo 16 octubre 2024 — 15 octubre 2025

Docencia
En base a mi formacion académica puedo impartir asignaturas de Licenciatura y Posgrado.
e Licenciatura: Cursos complementarios.  Tronco  General:  Quimica,

Transformaciones Quimicas, Estructura de la Materia y Método Experimental 1.
Formacion Especifica: Programacion Aplicada a la Quimica. Formacién Disciplinar:
Fisicoquimica | y Fisicoquimica IV. Formacion Profesional: Fisicoquimica V,
Laboratorio de Fisicoquimica Computacional, Proyecto terminal | Fisicoquimica y
Proyecto terminal Il Fisicoquimica. Optativas: Métodos de Simulacion Molecular,
Quimica Cuantica Aplicada, Temas Selectos de Quimica Cuéntica y Simulacion
Molecular | y Il, Teoria de Grupos y Aplicaciones en Quimica, Estructura
Electronica.

e Posgrado: Cursos Obligatorios: Estructura Atomica y Molecular, Termodinamica
Quimica. Cursos Optativos Béasicos: Enlace Quimico, Termodinamica Estadistica,
Cursos Optativos Complementarios: Fisicoquimica General, Fisicoquimica
Computacional, Introduccion al Cémputo Cientifico, Teoria de Grupos Aplicada a la
Quimica, Temas Selectos de Quimica Cuantica, Introduccion a la Investigacion I, I
y 11, ademas de Trabajos de Investigacion I, 11, 111, 1V, Vy VI.

Ademas de impartir clases de Docencia, se brindara asesorias tanto a los alumnos de la
Licenciatura en Quimica, direccion de Proyecto Terminal, Servicio Social y direccion de
Tesis de Posgrado (Maestria).

Difusion y Promocion de la Ciencia y del Conocimiento

Se impartiran seminarios nacionales e internacionales de simulacién molecular orientados al
campo de los farmacos, se impartiran talleres en eventos nacionales de simulacion molecular,
se organizaran eventos de simulacion molecular en el grupo de trabajo, se organizaran
seminarios de divulgacion de los alcances de la simulacion molecular.

Ademas de participar en conferencias para la difusion de la ciencia que se desarrollan en el
Departamento de Quimica, en sitios dentro de la universidad y fuera de ella. Ademas de
seguir participando como editor asociado en el podcast del Departamento de Quimica y
desarrollo de articulos de divulgacion cientifica enfocados en simulacion molecular.
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Proyecto de investigacion:
Disefio de complejos hibridos farmaco-arcilla, estudio tedrico-experimental.

Resumen

Continuacion del proyecto que se enfoca en la re-parametrizacion de campos de fuerza para
simular farmacos en fase cristalina con dindmica molecular; con la finalidad de realizar un
estudio tedrico-experimental sobre la solubilidad de los fArmacos propuestos en el presente
proyecto en agua, liquidos iénicos y solventes organicos. Posteriormente, los farmacos
propuestos serdn usados para ser intercalados en nanomateriales; como es la
montmorillonita (arcilla) para ser utilizados como potenciales soportes del principio
activo, ya que pueden ser Utiles en el disefio de complejos capaces de aumentar la estabilidad,
la solubilidad y obtener una mejor liberacion 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 realizacion, se propone el uso y
desarrollo integrado de los métodos de estructura electrénica, asi como de simulacién
molecular para generar metodologias que permitan la investigacion y desarrollo de nuevas
formulaciones de complejos farmaco-arcilla. Ademas, de continuar con el desarrollo de la
parte experimental en colaboracién con el area académica de Quimica Inorganica y
Biofisicoquimica del Departamento de Quimica.

Motivacion

El principal problema de muchos ingredientes activos que podrian ser candidatos para usarse
como farmacos es su baja solubilidad y velocidad de disolucién en agua; como lo son las
sulfonamidas (antibidticos bacteriostaticos) y biguanidas (antidiabéticos orales). Esto afecta
el transporte y la absorcion del medicamento en el cuerpo humano. Por lo tanto, los farmacos
al tener una baja solubilidad por lo regular presentan baja biodisponibilidad®, por lo que se
deben administrar dosis mayores para aumentar su efectividad. Esto puede provocar efectos
secundarios que pueden ser mas graves que la propia enfermedad; como es la cristalizacion
del farmaco en los rifiones, por lo que es necesario administrarlas de forma apropiada y
efectiva.

Otro problema en la actualidad es el consumo de grandes cantidades de farmacos cada afio
alrededor del mundo; un ejemplo son las grandes cantidades usadas en el tratamiento de la
Diabetes.®> Los medicamentos se han vuelto imprescindibles en nuestra vida cotidiana, pero
el alto consumo de farmacos ha llevado a dos problemas. El primero es que después de la
administracion terapeutica, un gran porcentaje de producto farmacéutico se excreta como
ingrediente activo o metabolitos. El segundo problema es que los farmacos desechados por
el cuerpo humano entran a los sistemas de aguas residuales, que a su vez llegan a rios y
lagunas. Estos residuos al no ser tratados previamente conllevan a consecuencias quimicas
en los ecosistemas por su baja biodegradacion. Por lo que, con el paso de los afios, las
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cantidades de farmacos que se encuentran en los mantos acuiferos han pasado de ng/L a pg/L
en muchos lugares del mundo y estos siguen aumentando.®®

Planteamiento del problema

Existen potenciales de interaccion reportados en la literatura®*2, pero se ha mostrado que
fallan en reproducir la solubilidad experimental de muchos grupos funcionales de la quimica
organica en fase liquida para liquidos organicos e ionicos.*¢ El problema es mucho mas
grave en fase cristalina, como es el caso los ingredientes activos o farmacos. Por lo que, los
campos de fuerza que se reportan en la literatura se deben de re-parametrizar para poder
describir correctamente varias propiedades fisicoquimicas tanto de liquidos como de sélidos
y la solubilidad experimental.

Sistemas a estudiar

Los farmacos con los que se trabajard son sulfonamidas, tales como: sulfacetamida,
sulfacloropirazina, sulfametoxazol y sulfametazina, ademéas de la metformina, un farmaco
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 realizacion del presente
proyecto, ya que son sistemas multicomponentes, sistemas en diferentes fases, determinacion
de propiedades en fase liquida, fase solida, equilibrios; liquido vapor, liquido-liquido y
solido-liquido.
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Figura 1. Estructuras moleculares de farmacos. A) sulfametazina. B) sulfametozaxol. C) sulfacloropirazina.
D) sulfacetamida. E) metformina.F) paracetamol
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Metodologia

Primero, mediante Dindmica Molecular se realizara una evaluacion de los campos de fuerza
que se encuentran en la literatura para evaluar la calidad de los parametros para reproducir,
la solubilidad experimental de los fArmacos mencionados en el presente proyecto, para ello
se utilizara el programa Gromacs®’ y programas del grupo. La evaluacion permitira escoger
que campos de fuerza tienen los mejores parametros como punto de partida para su
parametrizacion.

La parametrizacion de los solventes en los que sean solubles los farmacos, se hara uso de la
metodologias propuestas por los métodos (Three and four Steps Systematic Parametrization
Procedure)'®1° que consisten en relacionar parametros del potencial de interaccion (cargas
atdbmicas y parametros de Lennard-Jones) con propiedades termodinamicas (constante
dieléctrica, tension superficial y densidad del liquido, solubilidad). Para el calculo de las
geometrias, barreras rotacionales, estudio conformacional y cargas atdmicas iniciales, se hara
uso del programa Gaussian 09.2° Para parametrizar los campos de fuerza en fase cristalina se
relacionaran los parametros del potencial de interaccion (cargas atomicas y parametros de
Lennard-Jones) con propiedades de termodinamicas y de estructura del solido (densidad del
solido, parametros de red, solubilidad en solventes polares y el coeficiente de reparto
octanol-agua (Kow). Para el célculo de las geometrias y cargas atomicas iniciales se hara
uso de los programas Materials Studio?* y Quantum Espresso.??

Las simulaciones moleculares que se llevaran a cabo de los cristales seran de diferentes tipos
como son: anisotrépica, para las posiciones atdmicas de los cristales se tienen los archivos
cif de los farmacos a estudiar. Las simulaciones que conlleva este proyecto son:
Simulaciones NPT: isotrépico (liquido), semi-isotrépica (liquido-liquido) y anisotropica
(s6lido y solido-liquido). Simulaciones NVT (liquido-vapor). Automatizacion de
simulaciones y andlisis de resultados, usando el lenguaje de Python. Buscar parametros de
interaccion a través de inteligencia artificial usando propiedades del método de 4 pasos. Para
las simulaciones de los complejos farmaco-arcilla se llevaran a cabo en NPT: anisotrépica
(solido-liquido).

Resultados

Publicar al menos un articulo de investigacion en un afio en revistas indexadas. Ademas de
continuar colaboraciones con los siguientes investigadores: Dr. Edgar Rojas Nufiez, Dr. Frank
Salas. Ademas de la Dra. Catalina Soriano Correa, FES-Zaragoza, el Dr. C. Ignacio Sainz
Diaz del Instituto Andaluz de Ciencias de la Tierra (IACT) CSIC- Universidad de Granada,
Espafia y el Dr. Julio Cesar Alva Ensastegui, Universidad Auténoma del Estado de México
(UAEM), Toluca. Dra. Ana Borrego Sanchez, Universidad de Valencia, Valencia, Espafia. M.
C. Ana Maria Soto Estrada, area académica de Inorganica UAM-I. Dr. Rodolfo Esquivel Olea,
area académica de Quimica Cuantica UAM-I. Dr. Humberto Laguna Galindo, area académica
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de Quimica Cuéantica UAM-I, Dr. Joseé Alejandre Ramirez, area académica de Quimica
Cuantica UAM-1 y el Dr. Ponciano Garcia Gutiérrez, area académica de Biofisicoquimica
UAM-I.

Finalizar el manual para la UEA: Laboratorio de Fisicoquimica Computacional en formato
escrito en colaboracion con el Dr. Humberto Laguna Galindo y el Dr. Edgar Nufiez Rojas.
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G. A. Petersson, H. Gaussian 09, Revision A.08; Gaussian, Inc.: Wallingford, CT, 2009.
(21) BIOVIA, Dassault Systéemes, BIOVIA Workbook, Release 2020; BIOVIA Pipeline
Pilot, Release 2020, San Diego: Dassault Systemes.

(22)  Giannozzi, P.; Baroni, S.; Bonini, N.; Calandra, M.; Car, R.; Cavazzoni, C.; Ceresoli,
D.; Chiarotti, G. L.; Cococcioni, M.; Dabo, I.; Dal Corso, A.; De Gironcoli, S.; Fabris, S.;
Fratesi, G.; Gebauer, R.; Gerstmann, U.; Gougoussis, C.; Kokalj, A.; Lazzeri, M.; Martin-
Samos, L.; Marzari, N.; Mauri, F.; Mazzarello, R.; Paolini, S.; Pasquarello, A.; Paulatto, L.;
Sbraccia, C.; Scandolo, S.; Sclauzero, G.; Seitsonen, A. P.; Smogunov, A.; Umari, P.;
Wentzcovitch, R. M. QUANTUM ESPRESSO: A Modular and Open-Source Software
Project for Quantum Simulations of Materials. J. Phys.: Condens. Matter 2009, 21 (39),
395502. https://doi.org/10.1088/0953-8984/21/39/395502.
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UNIVERSIDAD AUTONOMA METROPOLITANA

QUI’MlCAéL UNIDAD IZTAPALAPA

HAMG s DEPARTAMENTO DE QUIMICA

Ciudad de México a 20 de agosto de 2024

Dr. Roman Linares Romero
Presidente del Consejo Divisional de la Division de Ciencias Basicas e Ingenieria

Estimado Dr. Linares,

a través de este medio le informamos que el Departamento de Quimica en su conjunto
analizo los informes del afio 2023-2024 y sus respectivos planes de trabajo del afio 2024-
2025 de los profesores:

Dr. Juan Edgar Carrera Crespo

Dr. Ponciano Garcia Gutiérrez

Dr. Gregorio Guzman Gonzalez

Dr. José Luis Ortiz Quifionez

Dr. Ricardo Atahualpa Peralta Avila
Dr. Alexander Pérez de la Luz

Dr. Victor Manuel Trejos Montoya

Dicho analisis nos lleva a solicitar la prorroga de las respectivas plazas para el afio 2024-
2025.

Sin mas por el momento quedamos a sus érdenes por cualquier duda o comentario que
tenga a esta solicitud.

Atentamente

Dra. Liliand Irais Vera Robles Dra. I\f’ancy Coromoto Martin Guaregua
Jefa del Area de Biofisicoquimica Jefa del Area de Catalisis
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Departamento de Quimica

Ave. Ferrocarril San Rafael Atlixco 186. Col. Leyes de Reforma 1A Seccidn. Iztapalapa C.P. 09310, CdMx, México.
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Dra. Laura Galicia Luis
Jefa del Area de Electroquimica

Dfa. Ru!icelia Vargas Fosa!a

Jefa del Area de Fisicoquimica Tedrica

Dr. RodolfoEsquivel Olea
Jefe del Area de Quimica Cudntica

Dr. Jorge Garza Olguin
Jefe del Departamento de Quimica

UNIDAD IZTAPALAPA

Division de Ciencias Basicas e Ingenieria
Departamento de Quimica

Dr. Salomon Cordero Sanchez
Jefe del Area de Fisicoquimica de Superficies

Dr. Guillermo Arnulfo Vazquez Coutifo
Jefe del Area de Quimica Analitica

zalez Zamora
Quimica Inorganica

Dr. Eduardo G
Jefe del Area d

Ave, Ferrocarril San Rafael Atlixco 186, Col. Leyes de Reforma 1A Seccidn, lztapalapa C.P, 09310. CdMx, México
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DOCTOR EN CIENCIAS - QUIMICA

Universidad Auténoma Metropolitana - Unidad Iztapalapa
DATOS PERSONALES

Nombre: Alexander Pérez de la Luz.

Fecha de nacimiento: 23 enero de 1983 (41 afios).
Lugar de nacimiento: Chiapas, México.

Estado Civil: Soltero.

RFC: [ —
Domicilio: |
-

I
Teléfono particular: N

Celular: SN
E-mail: gg@xanum.uam.mx; | @hotmail.com

Objetivo Profesional: Desarrollar habilidades y conocimientos en el campo de la investigacion, en
particular en el &rea de Quimica Cuéntica y Dinamica Molecular.

Habilidades: Trabajador, proactivo, confiable, responsable, capaz de colaborar en equipo, trabajo bajo
presion, toma de decisiones responsables, cumplimiento de objetivos.

EXPERIENCIA PROFESIONAL

Universidad Auténoma Metropolitana-Unidad Iztapalapa
Periodo: octubre 2023 — septiembre 2024 (En curso)
Puesto: Profesor Visitante (Titular C) en el departamento de quimica (area de Quimica Cuéntica)

Instituto Andaluz de Ciencias de la Tierra (IACT)-CSIC - Andalucia, Espafia
Periodo: 2020 — 2022
Puesto: Estancia Posdoctoral.

Universidad Auténoma Metropolitana-Unidad Iztapalapa
Periodo: Trimestre Primavera del 2019

Puesto: Profesor curricular en el area de Quimica Cuantica.
Materia: Método Experimental |1

Universidad Autdénoma Metropolitana-Unidad Iztapalapa

Periodo: del 2012 a 2014

Puesto: Ayudante de la Dra. Annik Vivier Jegoux.

Materias: Estructura Atdmica y Molecular, Fisicoguimica General (Quimica Cuéntica-Posgrado) y
Fisicoquimica IV (Licenciatura).
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FORMACION ACADEMICA

Universidad Auténoma Metropolitana - Unidad lztapalapa
Periodo: 2014 — 2019
Grado: Doctorado en Ciencias — Quimica.

Universidad Autonoma Metropolitana - Unidad Iztapalapa
Periodo: 2012 — 2014
Grado: Maestria en Ciencias — Quimica.

Universidad Auténoma Metropolitana - Unidad lztapalapa
Periodo: 2006 - 2012
Grado: Licenciatura en Quimica.

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.

CONGRESOS

1.

Electronic Structure Principles and Applications (ESPA 2024), del 3 al 7 Junio, Tarragona,
Espafia. Theoretical study on the intercalation of organic compounds in clays (montmorillonite)
for bioavailability control.

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 Mg»Al and
ZnoAl layered double hydroxides.

10" 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.

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.

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.

7th Meeting on Molecular Simulations: from simple fluids to chemicals reactions. México

D.F., del 7 a9 de diciembre de 2015. Re-parameterizing a force field for formamide
molecule.
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7.

10.

11.

12.

6th Meeting on Molecular Simulations: From simple fluid to chemical reactions. México
D.F., del 9 a 11 de diciembre de 2014. Re-parameterizing a force field for Formamide
molecule.

11th Reunion Mexicana de Fisicoquimica Teorica. Toluca L., Edo. de México, México, del 8
al 10 de noviembre de 2012. “Estudio Tedrico de la Reaccion de Vinil Eteres con el Radical
OH en Fase Gas y Analisis de la Reactividad Quimica por medio de las funciones de Fukui
de espin Polarizado.”

10th Reunion Mexicana de Fisicoquimica Teorica. Pachuca, Hgo. México, del 10 al 12 de
noviembre de 2011. “Estudio Tedrico de la Reaccion de Etilenglicol Mono-vinil Eter
(EGMVE), Etilenglicol Di-vinil Eter (EGDVE), Dietilenglicol Di-vinil Eter (DEGDVE) con
Radical OH en Fase Gas propuestos como nuevos solventes”.

9th Reunion Mexicana de Fisicoquimica Teorica. Pachuca, Hgo. México, del 11 al 13 de
noviembre de 2010. “Estudio Teoérico de la Reaccion de Etilenglicol Mono-Vinil Eter con el
Radical OH en Fase Gas”.

3th Reunién de la Red de Quimica Teorica para Medio Ambiente y Salud, Puerto Escondido,
Oaxaca, México, del 10 al 14 de enero de 2011. “Estudio Tedrico de la Reaccion de
Etilenglicol Mono-vinil Eter con Radical OH en Fase Gas”.

3th Reunidn de la Red de Quimica Teoérica para Medio Ambiente de Salud, Puerto
Escondido, Oaxaca, México, del 16 al 19 de diciembre de 2009. “Asistencia y apoyando en
su desarrollo™.

ARTICULOS

1.

Debido al 50 aniversario de la Universidad Autbnoma Metropolitana Unidad Iztapalapa, la
revista Contactos publicard un nimero especial por cada Departamento de CBI, por tal motivo
se envid un articulo, el cual sera publicado proximamente.

JC Alva-Ensastegui, Enrique Morales-Avila, Alexander Pérez de la Luz, MJ Bernad-Bernad,
Determination of pKa values and deprotonation order of methotrexate using a combined
experimental-theoretical study and binding constants of the methotrexate-Laponite complex at
different pH values. J. Photochem. Photobiol. A, 449, 115406, 2024.
https://doi.org/10.1016/j.jphotochem.2023.115406

AP de la Luz, C Soriano-Correa, M Francisco-Marquez, C Barrientos-Salcedo, A Hernandez-
Laguna, Cl Sainz-Diaz. Intercalation of sulfonamides in montmorillonite by molecular
dynamics and DFT calculations for bioavailability control, Journal of Molecular Structure,
1291, 136085, 2023. DOI: https://doi.org/10.1016/j.molstruc.2023.136085

C Soriano-Correa, AP de la Luz, Cl Sainz-Diaz. Adsorption of Capsaicin into the nanoconfined
interlayer space of montmorillonite by DFT calculations. Journal of Pharmaceutical Sciences,
112 (3), 798-807. 2023 DOI: https://doi.org/10.1016/j.xphs.2022.10.024

Cl Sainz-Diaz, AP de la Luz, C Barrientos-Salcedo, M Francisco-Marquez, C Soriano-Correa.
Crystal polymorphism and spectroscopical properties of sulfonamides in solid state by means
of First Principles calculations. Journal of computer-aided molecular design 36 (7), 549-562,
2022. DOI: https://link.springer.com/article/10.1007/s10822-022-00465-2
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10.

11.

12.

13.

14.

15.

M Pires-Figueiredo, A Borrego-Sanchez, C Pimentel, AP de la Luz, C Viseras, Cl Sainz-Diaz.
Experimental and theoretical studies on the intercalation of naproxen into the Mg2Al and
Zn2Al Layered Double Hydroxides by ion exchange reaction. Journal of Pharmaceutical
Sciences, 111 (8), 2369-2377, 2022. DOI: https://doi.org/10.1016/].xphs.2022.05.012

M Francisco-Marquez, AP de la Luz, C Soriano-Correa, C Barrientos-Salcedo, Cl Sainz-Diaz
Tautomerism and IR spectroscopy of arylsulfonamides by quantum mechanical calculations.
Journal of Molecular Structure 1250, 131717, 2022. DOI:
https://doi.org/10.1016/j.molstruc.2021.131717

C Pimentel, AP de la Luz, A Hernandez-Laguna, Cl Sainz-Diaz. Effects of the cation ordering
in Mg: Al and Zn: Al layered double hydroxides on crystallographic and spectroscopical
properties by means of first principles calculations. Applied Clay Science 223, 106496, 2022.
DOI: https://doi.org/10.1016/j.clay.2022.106496

AP de la Luz, C luga, A Vivier-Bunge. An effective force field to reproduce the solubility of
MTBE in water. Fuel, 264, 116761, 2020. DOI: https://doi.org/10.1016/.fuel.2019.116761

E Nifez-Rojas, V Garcia-Melgarejo, AP de la Luz, J Alejandre. Systematic parameterization
procedure to develop force fields for molecular fluids using explicit water. Fluid Phase
Equilibria 490, 1-12, 2019. DOI: https://doi.org/10.1016/j.fluid.2019.02.018

AP de la Luz, JA Aguilar-Pineda, JG Méndez-Bermudez, J Alejandre. Force field
parametrization from the Hirshfeld molecular electronic density. Journal of Chemical Theory
and Computation 14 (11), 5949-5958, 2018. DOI: https://doi.org/10.1021/acs.jctc.8b00554

E Nufiez-Rojas, JA Aguilar-Pineda, AP de la Luz, EN de Jesus Gonzélez, J Alejandre. Force
Field Benchmark of the TraPPE_UA for Polar Liquids: Density, Heat of Vaporization,
Dielectric Constant, Surface Tension, Volumetric Expansion Coefficient, and Isothermal
Compressibility. The Journal of Physical Chemistry B 122 (5), 1669-1678, 2018. DOI:
https://doi.org/10.1021/acs.jpcb.7b10970

NE de Jesus-Gonzélez, AP de la Luz, J Lépez-Lemus, J Alejandre. Effect of the Dielectric
Constant on the Solubility of Acetone in Water. Journal of Chemical & Engineering Data 63
(5), 1170-1179, 2018. DOI: https://doi.org/10.1021/acs.jced.7b00573

AP de la Luz, GA Méndez-Maldonado, E Nuifiez-Rojas, F Bresme, J Alejandre. A new force
field of formamide and the effect of the dielectric constant on miscibility. Journal of Chemical
Theory and Computation 11 (6), 2792-2800, 2015. DOI:
https://doi.org/10.1021/acs.jctc.5b00080

AP de la Luz, C luga, JR Alvarez-Idaboy, E Ortiz, A Vivier-Bunge.Tropospheric Degradation
of Ethylene Glycol Monovinyl and Divinyl Ethers: A Mechanistic and Kinetic Study.
International Journal of Quantum Chemistry, 112 (21), 3525-3534, 2012. DOI:
https://doi.org/10.1002/qua.24159
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APOYO Y DIFUSION

1.

10.

A partir del trimestre 24-1 pertenezco al comité editorial del Podcast del Departamento de
Quimica “Q-UAM-I *, como editor asociado.

Participacion como parte del comité organizador del 13vo Taller de Dindmica Moleculary 14Th
Meeting on Molecular Simulations, que se llevara a cabo del 3 al 5 de noviembre del 2024,
CDMX, Meéxico. Ademas de ser coordinador del nivel de principiantes del 13vo Taller de
Dinamica Molecular.

Participacion como parte del comité organizador del 12vo Taller de Dindmica Molecular y el
13Th Meeting on Molecular Simulations, llevado a cabo del 23 al 25 de noviembre del 2023,
Cuernavaca, Morelos.

Participacion en la imparticion de un seminario en el Departamento de Fisica, Desarrollo de un
campo de fuerzas para sistemas que se auto ensamblan con puentes de hidrogeno. Ciudad de
México, 29 de mayo del 2018.

Participacion como parte del comité local de la organizacion y realizacion del X Meeting on
Molecular Simulations: from simple fluids to chemicals reactions. Cuernavaca, Morelos, del 8
al 10 de diciembre de 2018.

Participacion como parte del comité local de la organizacion y realizacion del IX Meeting on
Molecular Simulations: from simple fluids to chemicals reactions. México D.F. del 6 al 8 de
diciembre de 2017.

Participacion como expositor en la 92 feria de ciencias y humanidades llevada en la Universidad
Autdénoma Metropolitana unidad Iztapalapa, Ciudad de México, del 16 al 19 de Noviembre,
2015.

Participacion como parte del jurado en el concurso de experimentos quimicos dentro del
programa: ‘“Talentos pre-universitarios en quimica”, el 28 de noviembre de 2014.

Participacion como parte del jurado en el concurso de experimentos quimicos dentro del
programa: “Talentos pre-universitarios en quimica”, el 6 de noviembre de 2013.

Participacion como expositor con el tema “Quimica en la UAM y en la vida cotidiana”, del 17
al 19 octubre 2013.

DATOS COMPLEMENTARIOS

Idiomas:

Inglés — B2 TOELF

Conocimientos de informatica a nivel usuario:

Linux Avanzado
Windows Avanzado
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