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  Language  Undefined 
Achieved objectives: 
Se ha desarrollado un software (ASEP/MD) que permite la combinación de programas de cálculo cuántico como Gaussian o
Molcas con programas de dinámica molecular como Moldy o Gromacs.

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