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Introducción
Las toxinas marinas son compuestos químicos producidos por
microorganismos tales como los dinoflagelados, cianobacterias y
algunas diatomeas que forman parte del fitoplancton.
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Estas toxinas pueden causar graves efectos en la salud humana cuando
se consumen productos del mar contaminados provocando afecciones
como la parálisis por mariscos, intoxicación diarreica, neurotóxica o
amnésica
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Las pinatoxinas se definen como una clase de toxinas marinas,
constituidas de anillos de carbociclos de 27 unidades producidas por
microalgas dinoflageladas que se son responsables de la intoxicación y
afectación a la salud humana a través del consumo de mariscos.
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Objetivo
El objetivo de esta investigación es determinar los sitios de reactividad
química de mayor importancia que suceden entre en la biotoxina
Pinatoxina G, a través de la Teoría de los Funcionales de la Densidad
Conceptual utilizando los descriptores de reactividad química globales
y locales. La finalidad de dicha evaluación es determinar un mecanismo
para identificar los caminos de inmovilización reactiva de dichas toxinas
a través de docking molecular.
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Metodología

• Ruta de Cálculo: Teoría de los Funcionales de la Densidad, empleando 
el Funcional B3LYP y el nivel de teoría 631+** con Gaussian 09 ® 

• Evaluación de sitios de reactividad a través de los descriptores de 
reactividad local empleando DFT conceptual 

7



Metodología
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Imagen 1. Pinotoxina G   
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Esquema 1. Descriptores de Reactividad 
a partir de la Teoría de los Funcionales de 

la Densidad Conceptual    



Resultados
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Imagen 2. Análisis de sitios de reactividad en Pinotoxina G   
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Conclusión
El análisis de los sitios de reactividad de la Pinatoxina G a través de las
Funciones de Fukui Condensadas de la Teoría de los Funcionales de la
Densidad Conceptual permite identificar las zonas de mayor
probabilidad a experimentar una ruptura o donde es posible sustituir el
arreglo químico con la finalidad de modificar su comportamiento
reactivo e inducir el control de la biotoxina para lograr su control en
ambientes marinos. Esto sucede en el hidrógeno 89 ya que se
encuentra carente de densidad electrónica por lo que predomina el
ataque de especies nucleófilas.
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