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CONTENIDO DEL RESUMEN

Este estudio evalla el efecto de compuestos de mercurio organico altamente neurotdxicos y de
potencial bioacumulativo; estos son el dimetilmercurio y el dietilmercurio, utilizando técnicas de
modelado molecular a escala atomistica. Se simula su comportamiento en agua pura y de mar,
principales reservorios en el ambiente, con el objetivo de comprender sus propiedades vy, a raiz
de esto, poder disefar estrategias de extraccién o biorremediacion. Esto permitira garantizar
agua libre de metales pesados, considerando que las formas organicas del mercurio son las mas
comunes que impactan la salud publica
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Para ejecutar este proyecto, fue necesario recrear las condiciones mas cercanas posibles a la
realidad. Se realizaron simulaciones de dinamica molecular clasica utilizando el software
GROMACS. El modelo de agua que se utilizé fue SPC/E, bajo el campo de fuerza CHARMM. Para
los compuestos de mercurio, se implementé el modelo propuesto por Lagache et al. (2004), que
corresponde a un modelo de tres cargas para el dimetilmercurio y cinco cargas para el
dietilmercurio. Se utilizéd una concentracion de NaCl de 5 mol/litro, que corresponde a un valor
medio en los océanos, y una variacién en la temperatura para determinar el efecto en distintos
ambientes.

Las propiedades estructurales del agua pura presentan un nimero de coordinacién ~4 atomos,
lo que implica una estructura tetraédrica. Los iones (Na+ y Cl-) disuelvan la estructura
tetraédrica del agua, generando estructuras octaédricas alrededor de los iones. La temperatura
provoca una mayor difusion y reduce el nimero de coordinacién por causa de mayor
movimiento de las particulas debido a una mayor energia cinética. El nimero de coordinacién
para dimetilmercurio es de 24 a 21 moléculas de H20 y para el dietilmercurio de 34 a 31
moléculas de H20. El coeficiente de difusidn para el dimetilmercurio en agua pura fue de 1.6016
+ 0.5a3.1993 = 0.5 x10-5 cm2/s. Para dietilmercurio, fue de 0.7626 = 0.1 a2 4.8288 = 0.1
x10-5 cm2/s. Se espera una mayor biodisponibilidad de dimetilmercurio en rios y en lagos. En
agua salada, los iones afectan la tasa de difusion, reduciendo el coeficiente de difusion del
dimetilmercurio y el dietilmercurio. Esto se debe a la solvatacidn de los iones en el agua, que
dificulta el movimiento de los compuestos de mercurio organico. Como resultado, estos
compuestos se difunden de manera similar, lo que sugiere una biodisponibilidad comparable en
los océanos.
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