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Con el fin de analizar los cambios en sitios activos de metaloenzimas debidos a la 

influencia de un ambiente peptídico creciente así como de la presencia de un 

potencial electrostático efectivo, se utilizaron los potenciales químicos 

generalizados y las funciones de fukui condensadas como sensores de dichos 

efectos. Se utilizó el método de Kohn-Sham1 espín polarizado para calcular las 

propiedades electrónicas de los sitios activos de las metaloenzimas hierro 

superóxido dismutasa (FeSOD) y manganeso superóxido dismutasa (MnSOD)2; se 

utilizó la aproximación OPBE3 al funcional de intercambio y correlación y los 

conjuntos de base wachters+f4 para Fe y Mn y 6-311G** para los átomos 

restantes. Los cálculos fueron hechos con el código NWChem5. El cálculo del 

potencial químico generalizado se realizó empleando una aproximación de 

diferencias finitas y el Teorema de Janak6, las funciones condensadas de fukui se 

evaluaron utilizando el esquema de cargas de mulliken7 y el de átomos en 

moléculas de Bader8. Los resultados muestran que tanto el potencial químico 

como las funciones de fukui son sensibles a los tamaños de modelos truncados y 

a la presencia de cargas puntuales hasta distancias de 20.15 u.a. Estos resultados 

pueden ser de utilidad en el establecimiento del tamaño de la región cuántica en 

métodos tipo QM/MM. 
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