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No La dinámica molecular (DM) es un 
método de simulación computacional 
utilizado para analizar el movimiento 
de átomos y moléculas, resolviendo 
numéricamente las ecuaciones de 
movimiento de Newton para 
partículas que interactúan entre sí1. 
Este método es fundamental en física 
química, ciencia de materiales y 
biofísica, ya que permite estudiar 
sistemas moleculares complejos que 
no pueden abordarse analíticamente 
debido a su gran número de 
partículas2-4. Sin embargo, las 
simulaciones prolongadas de DM 
enfrentan problemas de errores 
acumulativos en la integración 
numérica, que pueden minimizarse, 
pero no eliminarse completamente, 
mediante una adecuada selección de 
algoritmos y parámetros. Este 
proyecto pretende realizar una 
revisión bibliográfica sobre los 
principales modelos matemáticos, 
algoritmos y sus aplicaciones en DM. 
La revisión se centrará en la mejora 
de la precisión y la eficacia de las 
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