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Durante los ultimos 15 anos nuestro grupo trabaja en la prediccidon de estructuras cristalinas y la determinacion de sus propiedades
mediante el desarrollo y aplicacion de un codigo propio denominado MGAC (Modified Genetic Algorithms for Crystals). Dicho codigo es
capaz de efectuar busguedas de estructuras plausibles, usando algoritmos geneticos distribuidos (GA), para cristales con moléeculas
gque pueden adoptar diferentes conformaciones (flexibles). El cddigo efectia una minimizacion local de estas estructuras para cada
grupo cristalografico relevante, las clasifica segun su energia y rescata las mas relevantes.
La version actual del MGAC emplea el codigo Quantum Espresso (QE) permitiendo efectuar las optimizaciones locales y los calculos
de las energias de los cristales candidato al nivel DFT-D (dispersion-corrected density functional theory).
En este trabajo se muestra la prediccion de 3 de los polimorfos de la glicina, es decir la obtencion de las correspondientes estructuras
cristalinas de los polimorfos tomando como informacion inicial unicamente el diagrama de uniones quimicas de la molécula aislada.
Los polimorfos estudiados son o-glycine, B-glycine y y-glycine que pertenecen a grupos cristalograficos distintos, siendo estos P2, .,
P2, y P3,. Aplicando el MGAG y haciendo separadamente la correspondiente prediccion para cada uno de estos grupos cristalograficos,
en los 3 casos se ha obtenido que la estructura cristalina con la mas baja energia es la que mejor ajusta a los datos experimentales
del correspondiente polimorfo (con un ARMS del orden de 0.2 para 3-glycine y del orden de 0.09 para los otros 2 polimorfos).
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1. Conversion into 3D representation
2. Refinement by DFT-D to produce optimized structure

Objetivo: predecir la estructura cristalina a partir del
conocimiento del diagrama de la molécula
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MGAC emplea un algoritmo genetico (elitista).
Criterio de seleccion de las mejores estructuras cristalinas
(funcion de aptitud):. aquellos con menor energia. Se parte
de una poblacion inicial al azar. En cada generacion se crean
nuevos Individuos (cristales), mezclando los genes de los
mejores individuos de la generacion anterior.
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Distribucion de energias de las estructuras cristalinas
candidato obtenidos por el MGAC-QE en funcion del
Volumen por Molécula. Los cuadrados, circulos vy

triangulos representan las estructuras cristalinas con
geometrias P2,,., P2, y P3, respectivamente. Relleno
solido: estructura MGAC-QE con menor energia. Relleno
a rayas. estructura experimental
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a-glicine: geometria P2,
(4 moléeculas en la celda
unidad)

B-glicine: geometria P2,
(2 moléeculas en la celda

unidad)

ePara cada grupo cristalografico, se trabajo con poblaciones de 120 individuos y se corrieron 50 generaciones.
eEsta version del codigo MGAC que emplea como funcion de aptitud el codigo QE (nivel DFT-D) permitio predecirlos polimorfos a, By y de

la glicina. Observandose un muy buen acuerdo entre las estructuras halladas y las experimentales

v-glicine: geometria P3,
(3 moléculas en la celda
unidad)
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