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Simulacion de Procesos Quimicos
Researchers:

e Santiago Tolosa Arroyo [1] del Departamento de Ingenieria Quimica y Quimica Fisica de la Universidad de
Extremadura [2]

Language Undefined
Objectives:

¢ Se realiza la simulacién de sistemas y procesos quimicos de interés quimico, biolégico e industrial haciendo uso de
mecanica molecular para su estudio tanto en fase gas como en disolucién.

Methodology:
Utilizacién de potenciales ab initio y de simulacién con dindmica molecular. Construccién de curvas de energia libre.

Funding sources:

e Junta de Extremadura [3]
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