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Sistema de simulación por dinámica molecular de interacciones entre 
nanotubos de carbono de pared sencilla y diferentes polímeros
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MoSDASGUI
●  integra cuatro paquetes de 

simulación de dinámica molecular 
usando cuatro lenguajes de 
programación.

● Incorpora dos métricas 
especialmente diseñadas para 
conformación de polímeros sobre 
NTCs

● proveerá biblioteca de 
especificaciones físicas para 
distintos polímeros y diferentes 
tipos de interacción
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ADN de hebra sencilla

Importancia:Importancia:

●utilidad de nanutubos 
funcionalizados en la 
fabricación de  
sensores

●estudios de efectos 
de interacción de 
CNT con polímeros 
biológicos

Objetivo:Objetivo:

Construir un herramienta que: 
●presente interfaz fácil de 
usar,

●agilice la utilización de 
programado complejo de 
simulación de dinámica 
molecular,

●acopie parámetros físicos 
apropiados,

●presente funciones de 
distribución apropiadas para 
este tipo de estudio.
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Simulación preliminar demuestra viabilidad 
de la simulación con otros polímeros.  Ya 
había sido hecha con ADN.
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