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Resumen:

La quimica computacional es una rama de la quimica que se busca realizar soluciones tedricas aproximadas para predecir propiedades electronicas,
estructurales y espectroscopicas de atomos y moléculas. Utiliza herramientas de modelado basadas en la quimica cuantica para poder
resolver problemas que permiten simular, optimizar y calcular parametros moleculares de varios tipos de sistemas moleculares. Un ejemplo son los
canales de calcio tipo T que estan involucrados en el mecanismo de accion de las enfermedades cardiovasculares y trastornos neurologicos. Por otro
lado, en los ultimos treinta afios se ha mostrado un importante interés por la quimica de los calix[n]arene debido a su excelente comportamiento
de interaccion en varias funciones quimicas, las cuales permite abordar diversos campos de aplicacion de sensores. Las aplicaciones
optoelectronicas de las moléculas de los calix[6,8]arenes son constantemente incrementadas en muy diversos campos tales como: reconocimiento de
cationes o aniones, transfeccién celular, campo biofarmacéutico y recientemente en propiedades antibacterianas.
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