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La última década ha sido testigo de una nueva revolución, protagonizada esta vez por la
matemática y la ciencia de datos: el aprendizaje automático (del inglés Machine Learning)
ha llegado para quedarse y gradualmente está cambiando de raíz el paradigma de la
química teórica.  En este contexto,  este plan está enmarcado en la aplicación de una
metodología de aprendizaje automático ANI -desarrollada en la Universidad de Florida por
nuestro colaborador Adrián Roitberg- en un esquema multiescala QM-MM  denominado
QM(ANI)-MM. En este esquema la región QM se describe con el método ANI, mientras
que la región MM, mucho menos demandante en términos numéricos,  es  descripta por
campos de fuerza clásicos. Específicamente, en este plan se empleará el algoritmo ANI
que nos entrega además de la energía, un conjunto de cargas atómicas las cuales nos
permitirán  determinar  la  energía  de  acoplamiento  entre  los  subsistemas  cuánticos  y
clásicos a nivel de la aproximación llamada embebimiento mecánico.


