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Quimica computacional

Quimica computacional

No tota la quimica es fa en laboratoris plens de matrassos i dissolucions

de colors. A la quimica computacional, s'utilitzen ordinadors per calcular
on sén i com es comporten els electrons dels atoms i les molécules.

A L'ICIQ
Hi ha tres grups de I'ICIQ que
treballen en quimica computacional

Py, 2o, e, eamea), e als Gracies a la capacitat i velocitat de calcul dels ordinadors, es pot predir el

seus calculs en un cldster comportament de les reaccions quimiques i les propietats dels nous
d'ordinadors de I'ICIQ i també en els materials.
super ordinadors del Barcelona

Supercomputing Center com .. ) ; )
Un dels grans avantatges de la quimica computacional és el gran estalvi

de temps i diners que suposa. Repetir experiments al laboratori implica
una enorme despesa de reactius i dissolvents, a més de grans mals de

MareNostrum.

cap per trobar les condicions de reaccié idonies. Preguntar a I'ordinador
sol ser més senzill. Introduint unes quantes féormules i parametres, els
programes de quimica computacional poden predir que funciona millor. I,
generalment, I'encerten.

La quimica computacional simula les

propietats de la materia utilitzant
ordinadors.

L'Us d'ordinadors no només serveix per endevinar el futur. També sén
molt utils per explicar que passa dins dels matrassos dels quimics
experimentals. Moltes vegades podem coneixer els reactius de partida i
analitzar la composicié dels productes pero, com s’han format aquests
Ultims a partir dels primers? Podem ensenyar als ordinadors les regles
basiques de la quimica perque, després, calculin quins sén els intermedis
de reaccié més probables. Un exemple practic: podem ensenyar a
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http://www.iciq.org/research/research_group/prof-carles-bo/section/research_overview/
http://www.iciq.org/research/research_group/prof-nuria-lopez/section/research_overview/
http://www.iciq.org/research/research_group/prof-feliu-maseras/section/research_overview/
https://www.bsc.es/marenostrum/marenostrum/
http://www.iciq.org
http://labvirtual.iciq.es
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I'ordinador uns ous, farina, sucre, oli i un pa de pessic. Ell sera capac
d’explicar que per formar el producte (el pa de pessic), hem batut els
ous, hem barrejat els altres ingredients, i hem fornejat la barreja mitja
hora. La quimica computacional també desentranya els mecanismes de
les reaccions, una cosa fonamental per comprendre com es comporten
les diferents substancies i per poder avancar en el desenvolupament de
noves metodologies i productes.

Per saber-ne més
Altres recursos

* El robot que tuitea moléculas. (Voz Pdpuli)
* Mare Nostrum
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http://www.vozpopuli.com/altavoz/next/Molecubot-robot-tuitea-moleculas_0_1043896895.html
https://www.bsc.es/marenostrum/marenostrum/
http://www.iciq.org
http://labvirtual.iciq.es

