
Objetivo: predecir la estructura cristalina a partir del 
conocimiento del diagrama de la molécula  

Predicción de estructuras cristalinas empleando 
Algoritmos Genéticos, a partir del diagrama de 

enlaces químicos de la molécula aislada. 
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Durante los últimos 15 años nuestro grupo trabaja en la predicción de estructuras cristalinas y la determinación de sus propiedades 
mediante el desarrollo y aplicación de un código propio denominado MGAC (Modified Genetic Algorithms for Crystals). Dicho código es 
capaz de efectuar búsquedas de estructuras plausibles, usando algoritmos genéticos distribuidos (GA), para cristales con moléculas 
que pueden adoptar diferentes conformaciones (flexibles). El código efectúa una minimización local de estas estructuras para cada 
grupo cristalográfico relevante, las clasifica según su energía y rescata las más relevantes.  
La versión actual del  MGAC emplea  el código Quantum Espresso (QE) permitiendo efectuar las optimizaciones locales y los cálculos 
de las energías de los cristales candidato al nivel DFT-D (dispersion-corrected density functional theory).     
En este trabajo se muestra la predicción de 3 de los polimorfos de la glicina, es decir la obtención de las correspondientes estructuras 
cristalinas de los polimorfos  tomando como información inicial únicamente el diagrama de uniones químicas de la molécula aislada. 
Los polimorfos estudiados son α-glycine, β-glycine y γ-glycine que pertenecen a grupos cristalográficos distintos, siendo estos P21/C, 
P21 y P31. Aplicando el MGAG y haciendo separadamente la correspondiente predicción para cada uno de estos grupos cristalográficos, 
en los 3 casos se ha obtenido que la estructura cristalina con la más baja energía es la que mejor ajusta a los datos experimentales 
del correspondiente polimorfo (con un  RMS del orden de 0.2 para β-glycine y del orden de 0.09 para los otros 2 polimorfos). 

•Para cada grupo cristalográfico, se trabajó con poblaciones de 120 individuos y  se corrieron 50 generaciones.   
•Esta versión del código MGAC que emplea como función de aptitud el código QE (nivel DFT-D) permitió predecir los  polimorfos α, β y γ de 
la glicina. Observándose un muy buen acuerdo entre las estructuras halladas y las experimentales 

Distribución de energías de las estructuras cristalinas 
candidato obtenidos por el MGAC-QE en función del 
Volumen por Molécula. Los cuadrados, círculos y 
triángulos representan las estructuras cristalinas con 
geometrías P21/C, P21 y P31 respectivamente. Relleno 
solido: estructura MGAC-QE con menor energía. Relleno 
a rayas: estructura experimental 

MGAC emplea un algoritmo genético (elitista). 
Criterio de selección de las mejores estructuras cristalinas 
(función de aptitud): aquellos con menor energía. Se parte 
de una población inicial al azar. En cada generación se crean 
nuevos individuos (cristales), mezclando los genes de los 
mejores individuos de la generación anterior.  

Se optimizan un conjunto 
de parámetros específicos 
(genoma)   

Initial 
Population 

Selection Evaluation Temporal 
Population 

Crossover 

Mutation 

Evaluation 

Converge? 
No Final 

Population 
Yes 

New 
Population 

The best 
M-objects 

Diagrama del MGAC 

“Crystal structure prediction from first principles: The crystal structures of glycine”; A.M. Lund, G.I. Pagola, A.M Orendt, M.B. Ferraro, J.C. 
Facelli;  Chemical Physics Letters  626, (2015), pp 20-24   

α-glicine: geometría P21/C 
(4 moléculas en la celda 

unidad) 

β-glicine: geometría P21 
(2 moléculas en la celda 

unidad) 

γ-glicine: geometría P31 
(3 moléculas en la celda 

unidad) 

Para cada polimorfo: 
comparación entre la 
estructura cristalina 

experimental (en negro) 
con la estructura de 

menor energía obtenida 
con el MGAC-QE  

Tabla: a, b, c estructura experimental del correspondiente polimorfo 
 d en Kcal/mol  e longitudes en Ǻ, ángulos en ° 
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