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Objetivos alcanzados:
Se ha desarrollado un software (ASEP/MD) que permite la combinacién de programas de calculo cudntico como Gaussian o
Molcas con programas de dindmica molecular como Moldy o Gromacs.

Como elementos distintivos, el programa permite, ademas de aplicar el método del mismo nombre, realizar optimizaciones de
geometria en coordenadas internas e incorporar simulaciones con moléculas flexibles.

Publicaciones y congresos:
e MSCRS (Multi-scale Simulation of Condensed-phase Reacting Systems) 2012. Nagoya (Japdn)
e ESPA (Electronic Structure: Principles and Applications) 2012. Barcelona (Espaifa)
e 7th International Meeting on Photodynamics 2012. Sdo Sebastido (Brasil)
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URL del
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protein

Enlaces
[1] http://www.idi.mineco.gob.es/portal/site/MICINN/ [2] http://www.gobex.es/web/
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