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Molecular Modelling in Iberoamerica

E. MULLER*

Departamento de Termodindmica, Universidad Simoén Bolivar, Caracas 1080, Venezuela

Communication is an essential part of science.
The raison d’etre of meetings, visits and specialized
journals is the interchange of ideas and experiences
in order to be able to make further progress based on
the work of others. Oral, written and electronic
communication is an essential tool for any scientist.
Even though English is the international language of
science; at a local level each individual prefers to
speak his or her native tongue. In Iberoamerica we
have the blessing of having a language common to
over twenty countries, spanning four subcontinents.
This common factor, whose potential we have not
fully exploited, can help us to work together in order
to be more efficient and prolific in our scientific
research. This special issue of Molecular Simula-
tion brings together fourteen papers, including

preliminary communications, regular contributions
and reviews from some of the Iberoamerican groups
who work in the area of molecular modelling. The
whole span of scales in molecular modelling, from
quantum simulation, through classical simulations
to dissipative particle dynamics is represented.
Many papers reflect collaborations between groups
from various countries and disciplines and synergy
amongst universities, research centers and industry.
The issue is the first of its kind to attempt to identify
the active Spanish speaking groups. It aims to
contribute to the deepening of relationships among
diverse groups and to facilitate further integration.
It is important to point out that for many
reasons groups that deserve to represented are not
included.

Modelaje Molecular en Iberoameérica

La comunicacion es esencial para la ciencia. La razon
de ser de los congresos, visitas y revistas especia-
lizadas como esta, es justamente la de intercambiar
ideas y experiencias para poder construir sobre el
poder de la suma de esfuerzos. La comunicacién
oral, escrita y electrénica es una herramienta
indispensable para cualquier cientifico. Aun cuando
el inglés es el idioma de facto internacional de la
ciencia, a nivel local, cada individuo prefiere hablar
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en su idioma nativo. En Iberoamérica contamos con
la bendicién de tener un idioma comdn que abarca
mas de veinte paises de cuatro subcontinentes.
Este factor comun, que no hemos terminado de
explotar a cabalidad, puede permitirnos unir
esfuerzos en funciéon de ser mas eficientes y
prolificos en nuestra produccién cientifica. Este
volumen especial de Molecular Simulation recabd
catorce trabajos, entre resultados preliminares,
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contribuciones regulares y articulos de revision, de
algunos de los grupos que en Iberoamérica trabajan
en el drea del modelaje molecular. Hay un espectro
representativo de todas las escalas del modelaje
molecular, desde simulaciones cuanticas, pasando
por simulaciones clasicas, hasta simulaciones de
dinamica disipativa de particulas. Los trabajos
enfocan en algunos casos los problemas especificos
de interés en la subregion y en otros, temas de
interés mas general. Una de las caracteristicas mas
resaltantes es el hecho de que muchos trabajos

reflejan el esfuerzo en conjunto de grupos de varios
paises y disciplinas. Hay sinergia entre universi-
dades, centros de investigacion y empresas. Este
volumen es el primer esfuerzo de su estilo que se
realiza para tratar de identificar los grupos activos
de habla hispana. Con él se pretende profundizar la
relaciéon ente los diversos grupos e invitar a los
investigadores locales a integrarse. Es importante
destacar que hay muchos grupos merecedores de
ser incluidos que, por diversas razones, no lo
fueron.



