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Avantatges de la simulacio

Validacidé de la teoriai del model

Cost reduit comparat amb la realitzacio
d’experiments

Seguretat: ni toxines, ni residus, ni materials
Inestables,...

Precisio és usualment alta
Comprensio de la realitat
Disseny de nous materials



Estructura de la materia

electrons + protons + neutrons

Mecanica

RESY Quantica
ICIQ°




Supercomputadors

CESCA

(Centre de Supercomputacio
de Catalunya)

Marenostrum

(Barcelona
Supercomputing Center)



Model molecular :
Refinament

estructura
g (Energia minima)

l

Etanol, CH,CH,OH R

RMN, | .
UV-VIS; .
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Caracteritzacio —_—

Simulacio reactivitat. .,
Prediccio de
Comportament — *

: reactivitat i propietats
m col-lectiu Prop

IC1Q°



No catalitzada
/

Catalitzada

A+B

energia

A+B+Cat




Aliatge AuNi,

ICIQ°
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