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El desarrollo de la capacidad de calculo de los ordenadores permite “hacer
reacciones” en el ordenador en lugar de en el laboratorio.

La optimizacion que puede realizarse en el ordenador evita la necesidad de realizar
un gran numero de experimentos, con el consiguiente ahorro de tiempo, reactivos,
disolventes, ...

Hay quien califica estos métodos como de Quimica Verde

Los calculos tedricos ya son un practica habitual en muchos laboratorios.
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El avance fundamental en quimica computacional ha
sido centrar el estuerzo del calculo en la zona de interés, tratando el resto de las
moléculas y del medio de reaccion de una forma menos precisa.

Sl Interesa reconocer un rostro importa poco la vestimenta o el espacio en que se ubica.



