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El disefo asistido por ordenador combina las leyes fisico-quimicas con los avances en
ciencias de la computacion para racionalizar la investigacion y desarrollo (1+D) de sistemas
fisicos. Estas técnicas de modelizacion por ordenador permiten comprobar predicciones
tedricas y comprender los comportamientos complejos de los sistemas bajo estudio.

Estos problemas, generalmente, presentan caracteristicas interesantes en intervalos de
espacio y tiempo dispares constituyendo una escala jerarquizada. Esta jerarquia es dificil
de capturar usando un solo método de simulacién por lo que se hace necesario la
modelizacion multiescalar usando métodos apropiados para cada escala. El gran progreso,
durante estos ultimos afnos, se ha debido a la conexion entre las distintas escalas espacio-
temporales de modelos que originalmente se han usado de forma aislada.

En este seminario, se introduciran los métodos computacionales mas relevantes en cada
una de las escalas (electrénica, atébmicas y mesoescala). Asimismo, se discutira el
comportamiento multiescalar de sistemas macromoleculares.
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