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La	  modellizzazione	  in	  ambito	  chimico	  si	  rivolge	  ad	  un’ampia	  comunità	  scien3fica	  che	  ha	  in	  
comune	  una	  visione	  su	  scala	  atomis3ca	  della	  materia.	  
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Esperimento	   Teoria	  

Osservare	  e	  misurare	  
la	   pos i z ione	   de i	  
piane3	  nello	  spazio	  e	  
nel	  tempo	  

Dalle	  forze	  di	  interazione	  (gravità)	  
predire	   l’evoluzione	   spazio-‐
temporale	  del	  sistema	  applicando	  
leggi	  fondamentali	  
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Meccanica	  classica	  
	  
TraieSoria	  delle	  par3celle	  
	  

Meccanica	  quan3s3ca	  
	  
F u n z i o n e	   d ’ o n d a ,	  
probabilità	  
	  

Scala	  Macroscopica	   Scala	  Microscopica	  
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Hardware	   SoZware	  



Modellis3ca	  Chimica:	  Molecole	  nel	  
Computer	  

10	  



Modellis3ca	  Chimica:	  SoZware	  

11	  

Sviluppato	   a	   Torino	   a	   par3re	   dagli	   anni	   ‘70,	   oggi	   usato	   in	   tuSo	   il	   mondo.	   Consta	  
aSualmente	  di	  600	  000	  linee	  di	  codice	  (Fortran),	  ha	  eccellente	  scalabilità	  su	  macchine	  HPC.	  
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Some%industrial%
users:%
%
Eni$
EDF$
Saint*Gobain$
Johnson&Johnson$
Mitsubishi$
Astrazeneca$
Pfizer$
Sony$

www.crystalsolu?ons.eu%
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Modellis3ca	  Chimica:	  Il	  Centro	  
Interdipar3mentale	  NIS	  
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dei	  Minerali	  
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