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TITULO DEL SEMINARIO

SIMULACION MOLECULAR: Desarrollo de métodos y de campos de fuerza, asi como su
aplicacion a liquidos y equilibrio entre fases.

Los métodos de simulacidon molecular permiten obtener propiedades fisicoquimicas de la
materia a partir de las interacciones moleculares. En esta pldtica se presentan los avances
sobre la implementacién del programa de dinamica molecular paralelo UAMI_MD en
plataformas CPU/GPU. Los campos de fuerza mas conocidos en la literatura fallan en
reproducir la solubilidad experimental de los principales grupos funcionales de la quimica
organica en agua con serias consecuencias en la descripciéon de propiedades en sistemas
con varios componentes y fases. Para mejorarlos, se discuten nuevos métodos de
parametrizacion basados en los métodos de la quimica cuantica y simulacién molecular para
establecer el equilibrio entre las fuerzas electrostdticas y de van der Waals. También se
presentan resultados sobre la difusién de iones en electrolitos usados en baterias de litio,
solubilidad de farmacos en solventes polares y idnicos, la adsorcion de gases en materiales
porosos (MOFs) asi como la difusion de compuestos aromaticos en cavidades de sélidos
cristalinos conteniendo boro y nitrégeno.



