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En el presente trabajo se han estudiado diferentes tipos de estructuras cristalinas
de dipéptidos usando el método de la teoria de los funcionales de la densidad (TFD).
Dichas estructuras constituyen una nueva clase de materiales con un amplio rango
de aplicaciones en biologia y nanotecnologia. [1] Se presenta el analisis energético
de 9 cristales formados por dipéptidos hidrofébicos que autoensamblan formando
nanotubos con canales hidrofilicos, nanotubos tipo A, o hidrofébicos, nanotubos
tipo B, con un didametro de van der Waals de hasta 10 A. [2] A partir del andlisis
estructural de los cristales se deriva la hipétesis sobre el rol que juegan los extremos
N-terminal y C-terminal en el autoensamblaje de los dipéptidos. Se encontrd que los
dipéptidos en los nanotubos tipo A prefieren estar en una conformacion
zwiteridnica, esto es con sus extremos cargados, mientras que los nanotubos tipo
B prefieren estar en conformacion candnica, esto es con sus extremos neutros. Lo
anterior sugiere rutas de cristalizacion diferentes para ambos tipos de cristales. De
hecho se sabe que mientras los nanotubos tipo A cristalizan por si solos, los del tipo
B requieren la presencian de un coadyuvante. Los calculos se realizaron en el
marco de la formulacion Kohn-Sham de DFT, y usando condiciones periédicas, el
método PAW (del inglés, projected aumented plane waves) para describir la
interaccidon nucleo-electrén, ondas planas para desarrollar los orbitales de Kohn-
Shamy la aproximacion al funcional de intercambio y correlaciébn propuesta
por Perdew-Burke-Ernzerhof.
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