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Resumen 
En Química Molecular, un problema de planteamiento simple y tradicional es la búsqueda de 
configuraciones óptimas bajo un buen potencial de interacción a pares, es decir la búsqueda 
de las posiciones en el espacio tridimensional de n partículas esféricas idénticas que tengan 
un potencial mínimo. En este simple caso se descartan otro tipo de interacciones con el fin 
de enfocarse a determinar estructuras geométricas óptimas que en principio corresponden a 
configuraciones de partículas estables por corresponder a un mínimo de potencial. A pesar 
de las simplificaciones, y de que el cálculo del Potencial no es complicado, no se han 
encontrado métodos eficientes para la búsqueda de estructuras óptimas. de orden 
polinomial. Los métodos deben considerar que la complejidad de evaluar un buen potencial a 
pares es orden O(n2) para n partículas en posiciones dadas. 
Un buen potencial a pares muy explorado y utilizado como referencia es el Potencial de 
Lennard-Jones. Con este potencial se han predicho estructuras geométricas de cúmulos de 
partículas existentes en la naturaleza. Los estudios de las estructuras geométricas de micro 
cúmulos de Hoare y MacInnes (1983) y los resultados de Northby (1987) han sido 
importantes en el entendimiento del problema y referencia obligada de los métodos de 
búsqueda de configuraciones óptimas bajo el potencial de Lennard-Jones de cúmulos de 
partículas. Ha habido propuestas de Métodos constructivos eficientes para reproducir a los 
candidatos óptimos conocidos pero con limitaciones en el número de partículas (de 2 hasta 
100 o hasta 150 partículas). Se conoce que el problema es NP y parece que terminaron las 
expectativas de hallar métodos eficientes y configuraciones geométricas novedosas. En este 
trabajo se presentaran métodos eficientes basados en la estructura IF (bautizada por 
Northby como la unión de las lattices IC y FC). De este trabajo surge la conjetura de que 
todos los cúmulos óptimos bajo el potencial de Lennard-Jones pueden ser calculados a partir 
de un cúmulo extraído de IF, particularmente se mostrará que todos los cúmulos óptimos 
conocidos hasta la fecha provienen de IF. Respecto a la eficiencia de los métodos, se 
mostrará que existe una función que mide la complejidad de crecimiento o cambio entre los 
cúmulos de partículas consecutivos que no es acotada y que por tanto métodos de 
exploración exhaustivos son ineficaces, por otro lado, el uso de la simetría heredada de 
cortes de IF puede reducir dramáticamente la complejidad de evaluación de un buen 
potencial a pares. 
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