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Presentacion

La ciencia computacional en la nanociencia y nanotecnologia surge como un
campo de investigacién que complementa teoria y experimentos, ademads de
jugar un papel muy importante en el desarrollo y comprensién de materiales
en la escala nanométrica, tanto como en el disefio de nanomateriales y nano-
dispositivos novedosos de interés tecnoldgico. De tal forma, el modelado y la
simulacién son componentes integrales de la investigacién cientifica actual
al permitirnos obtener una comprensién a nivel atomistico de la materia en
la nano escala.

La nanociencia computacional investiga propiedades fisicas y quimicas
de sistemas en la nano escala a través de la utilizacién de diversos métodos
computacionales dentro de los cuales se mencionan los mecano-cudnticos,
como son los métodos a primeros principios basados en la teoria de funcio-
nales de la densidad (TED); los métodos basados en la mecanica clasica,
como las simulaciones dindmicas en las cuales se resuelven las ecuaciones de
movimiento para los dtomos y se analiza la evolucién del sistema en el
tiempo; otros métodos computacionales como el acoplamiento molecular
(molecular docking), el cual es utilizado para modelar la unién entre dos mo-
léculas; también la quimio-informaética, que aplica métodos de esta tltima
para resolver problemas de interés quimico; y métodos de visualizacién cien-
tifica basados en lenguajes de programacién orientados a objetos.

En cuanto a las aplicaciones de los célculos tedricos en las NyN, este nu-
mero de Mundo Nano retne investigaciones computacionales de modelado
de nanomateriales y estudios de interés en NyN, que impulsan la innovacién
y el avance cientifico en dreas como medicina, electrénica, remediacién am-
biental y energia, proveyendo una panoramica de las investigaciones que se
realizan actualmente en México en este campo de estudio.
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