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Energía potencial de una proteína 

La energía potencial 

molecular, es la suma de 

energías relacionadas con: la 

desviación del largo de los 

enlaces, los ángulos de 

enlace, los ángulos de torsión 

fuera de los valores de 

equilibrio y fuerzas de Van 

der Waals.  
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Las ecuaciones de mecánica clásica, 

describen las superficies de energía potencial 

y propiedades físicas de las moléculas. 
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Interacciones moleculares 

 LYS VAL 
PHE 

ALA 

ASP 

ASP 
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Conclusiones y trabajo por realizar  

 El uso de las GPU acelera en un 80% con respecto a un algoritmo 

secuencial, el proceso de generación de estructuras estables debido 

al número de interacciones que se obtiene por cada confórmero. 

 En la segunda etapa se pretende mejorar el modelo de campo de 

fuerzas para que sea más preciso que el de mecánica molecular. 

 Diseño e implementación de una heurística, para determinar la 

estructura molecular de mínima energía o bien el confórmero más 

estable. 

 Es posible tener una herramienta a un menor costo y hecha a la 

medida. 
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