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Simulaciones efectuadas con un codigo propio en

Chemical Diagram Chemical Structure Crystal Structure permanente desarrollo. Emplea algorltmos

: geneticos (GA) en combinacion con calculos
_*H > mecanico-cuanticos. (nivel DFT con las

g Correccion de Dispersion)
Alto nivel de paralelizacion en clusters

computacionales de ultima generacion.

1. Conversion into 3D representation
2. Refinement by DFT-D to produce optimized structure APLICACIONES:

e Determinacion de polimorfismo y eliminacion de

Objetivo: predecir la estructura cristalina a partir del formas cristalinas no deseadas.

conocimiento del diagrama de la molécula » Tratamiento de co-cristales (ej: cristal +
excipiente, cristal + solvente).

» Disefio de bio-moleculas y farmacos.

Prediccion producida por
nuestro codigo (MGAC)
versus datos experimentales.

Estudio de la quiralidad en moléculas mediante el calculo de Propiedades Respuesta.
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Tensor Anapolo.
Tensor Polarizabilidad (Colaboracion con P. Lazzeretti)
ge;:?‘sa,t;;azéz);gr K 123 oo | Energia de una molécula en funcion del
(éoolabo'[r’acién con S-PAy 25000 campo magneético y del gradiente del campo:
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Se define el vector anapolo como:
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Energia de una molécula en funcidn de los momentos magnéticos

;o L Mientras que el tensor anapolo
nucleares m, y los campos magneticos y electricos externos:

(de segundo orden) como:
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| Se estudian y calculan las propiedades respuesta Polarizabilidad de/
2,00 - CH 1K lada Acoplamiento Spin-Spin Nucleary Anapolo (de sequndo orden)
en sistemas moleculares quirales.
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Constantes de Polarizabildad Caracteristicas:

B Non-re! « Estas propiedades tienen distinto signo segun se trate del
i el 1 _ K o35 enantic:)mero Lo R, | |
I # AV & opy  Los méetodos de calculo de las propiedades surgen gue aplicar
- _W* T L desarrollos perturbativos al hamiltoniano de la molécula aislada.
Promedio 1sotropo  Se efectlian calculos tanto a nivel no-relativista como puramente

relativista (necesario en moléculas con atomos pesados) .

o Se emplean distintos niveles de aproximacion, como Hartree-Fock y
DFT.
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