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Resumen. La eliminacion de agroquimicos del entorno es una de las principales metas de cuidado
ambiental a nivel mundial. Su uso indebido deteriora la calidad de los alimentos y fomenta la
aparicion de diversas patologias. La remediacion fisica mediada por adsorcion es la técnica mas
utilizada para la depuracion de vias fluviales, gracias a su alta eficiencia, estabilidad, escalabilidad y
bajo costo. En este contexto, el estudio a nivel molecular de las interacciones entre herbicidas y
superficies bidimensionales, incluyendo mediciones de energia de adsorcion, puede proporcionar
informacion relevante para la optimizacion del proceso de remediacion. En este trabajo, se realizd un
estudio tedrico de dinamica molecular de equilibrio, en particular simulaciones de fuerza adaptativa
sesgada (ABF) para evaluar la afinidad de los agroquimicos atrazina, clorpirifos, glifosato, acido
aminometilfosfonico (AMPA), glufosinato, rotenona y paraquat, hacia superficies de grafeno, 6xido de
grafeno y silica hidroxilada, uno de los principales componentes de los suelos. Las trayectorias de
equilibrio tuvieron una duracion de 200 ps y las trayectorias ABF posteriores se extendieron durante al
menos 200 ns. Todas las simulaciones se realizaron utilizando el programa NAMD. Para cada sistema,
se calcularon las constantes de adsorcién/desorcion y el potencial de fuerza media (PMF) como un
estimador de la energia libre de adsorcion. Los resultados obtenidos ilustran la preferencia de las
superficies grafénicas por compuestos poco polares como el paraquat y la atrazina, asi como un
ordenamiento de compuestos similares entre ambas superficies. Ademas, se observa en general una
menor afinidad de los ligandos por la superficie de silica.

Copyright © 2024 Asociacion Argentina de Mecénica Computacional
ISSN: 2591-3522 DOI: 10.70567/rmc.v41i19.223


mailto:fede@fq.edu.uy
mailto:alvareda@fq.edu.uy
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0
http://www.amcaonline.org.ar
https://doi.org/10.70567/rmc.v41i19.223

