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A pesar de los numerosos avances tecnoldgicos, las herramientas experimentales no son
capaces de tener resoluciones espaciales ni temporales en los rangos de picometros y
femtosegundos respectivamente [1]. Para alcanzar esas resoluciones, podemos hacer uso de
simulaciones computacionales, las cuales hacen uso de principios teéricos y datos
experimentales para poder comprender propiedades estructurales de cimulos de moléculas y
las interacciones entre ellas [2]. Es importante entender las simulaciones computacionales
como un complemento a los métodos experimentales convencionales, ya que cuentan con
diversas limitaciones dependiendo del nivel de precisién tedrica que queramos aplicar.
Existen diversas técnicas de simulacion computacional, sin embargo, en esta charla nos
concentraremos en las simulaciones de dinamica molecular (SDM), las cuales tienen la
ventaja de describir la evolucién espacio-temporal del sistema que queramos estudiar, y con
ello calcular diferentes propiedades dindmicas, tales como los coeficientes de transporte [3],
respuestas dependientes del tiempo a perturbaciones [4] y reologia [5]. Las SDM sirven como
un microscopio computacional, que nos permiten tener una visién mas clara de lo que ocurre
a nivel atébmico/molecular, y asi poder generar puentes entre la informacién micro y
macroscopica [6].

La presente charla busca introducir las SDM a un publico no familiarizado con dicha
area, se discuten las diferentes escalas en las que se puede trabajar haciendo uso de la técnica
computacional, las implicaciones teéricas y computacionales que tiene cada nivel y, como
esto se traduce en limitaciones en escalas espacio-temporales. Se profundizan los conceptos
béasicos empleados en las SDM, haciendo uso de simuladores e imégenes para facilitar su

comprension. Ademas, se presentan diversos ejemplos de temas de estudio que se pueden


mailto:areyesfi@uwo.ca

Conferencia de la Asociacion Poblana de Ciencias Microbiolégicas

abordar haciendo uso de las SDM, particularmente se discute una SMD aplicada a la anestesia

general con el xendn como modelo de anestésico [7].

https://sites.google.com/view/apcmac/conferencias-y-m%C3%B3dulos-
2021 ?authuser=0#h.c63fmnntg50f
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