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RESUMEN

Durante la ultima década se han producido grandes avances en ciencia de coloides que han permitido la
sintesis de particulas anis6tropas con un exquisito control tanto sobre su forma como sobre sus
interacciones. El desafio ahora es como utilizar estas particulas coloidales para la construccién de nuevos
materiales funcionales donde las instrucciones para el ensamblado estan implicitas en la forma de las
particulas constituyentes. Sin embargo, para que este proceso sea eficiente es necesario conocer cémo
influye la forma de las particulas en la estructura extendida obtenida. Para ello es necesario hacer un
barrido sobre todos los parametros que modifican las interacciones entre las particulas, lo que
experimentalmente supondria un tarea ardua y excesivamente cara. En este contexto la simulacién
molecular se perfila como una poderosa herramienta con la que aprender las reglas de ensamblado, es
decir, como deben ser las particulas constituyentes para obtener la estructura deseada, con las
propiedades deseadas.

Para ilustrar la utilidad de la simulacién molecular en este campo veremos como es posible obtener un
sélido con estructura de diamante a partir de particulas con cuatro sitios atractivos en una disposicion
tetraédrica. La obtencién de un cristal coloidal con estructura de diamante ha acaparado gran atencion
durante los ultimos afios debido a sus inusuales propiedades fotdnicas, lo que lo hacen especialmente
atractivo desde el punto de vista de las aplicaciones.
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