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En este estudio teórico se analizó una serie de puntos cuánticos de carbono (CDs) derivados del
pireno, funcionalizados con un fragmento quiral de L-cisteína, con el objetivo de evaluar su aplicación
potencial como sensores selectivos para cationes metálicos del grupo 2+ (Be²⁺, Mg²⁺ y Ca²⁺)¹. Se
consideraron dos configuraciones estructurales que difieren en la posición del fragmento quiral
sobre el núcleo aromático, ya que dicha posición influye significativamente en la distribución
electrónica y en la reactividad del sistema². Para cada configuración, se identificaron dos regiones
diferenciadas para la interacción con los cationes: una asociada al fragmento quiral y otra centrada
exclusivamente en el sistema aromático del pireno. Estas regiones se definieron a partir del análisis
de funciones de Fukui, seleccionando los sitios con mayor carácter nucleofílico como candidatos a
formar complejos estables con los cationes. Previo a las simulaciones de interacción con los
metales, se realizó una caracterización detallada de la reactividad global y local de cada sistema
mediante teoría del funcional de la densidad (DFT)², con el fin de comprender su potencial como
plataforma sensora. Los resultados permiten establecer relaciones entre la posición del grupo quiral,
la densidad electrónica localizada y la capacidad de estabilizar iones metálicos, aportando
elementos clave para el diseño racional de sensores moleculares basados en CDs quirales.
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