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  Language  Undefined 
Objectives: 

Se realiza la simulación de sistemas y procesos químicos de interés químico, biológico e industrial haciendo uso de
mecánica molecular para su estudio tanto en fase gas como en disolución.

Methodology: 
Utilización de potenciales ab initio y de simulación con dinámica molecular. Construcción de curvas de energía libre.
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