PROYECTO DE INVESTIGACION

Sistemas Autoensamblables: Un estudio con dindmica molecular y Monte
Carlo

OBJETIVOS A CUMPLIR

o Estudiar las propiedades dindmicas de particulas autoensamblables en 2D y 3D, utilizando
un modelo de potencial continuo de pozo cuadrado con simulaciones de dindmica
molecular.

o Estudiar y modelar las propiedades estaticas de nanoparticulas tipo core-corona en
geometrias cilindricas utilizando simulaciones de Monte Carlo.

o Construir el diagrama de fase de cristales liquidos modelados con el potencial de Gay-
Berne, mediante simulaciones de dindmica molecular.

o Construir el diagrama de fase de cristales liquidos en 2D como funcion de la dureza del
potencial y modelados con Gay-Berne, mediante simulaciones de dindmica molecular.

e Estudiar las propiedades dindmicas y Opticas particulas elipsoidales en 2D.
¢ Modelar nanoclusters moleculares mediante simulaciones de dindmica molecular.

e Formar recursos humanos en areas cientificas afines al supercomputo.

PRODUCTOS ACADEMICOS A OBTENER

e Un articulo de investigacion en el tema del autoensamblado de particulas decoradas en la
superficie en revistas internacionales indizadas y con arbitraje.

e Un articulo de investigacion relacionado con particulas elipsoidales, para su publicacion
en revistas internacionales indizadas y con arbitraje.

e Presentacion de los resultados obtenidos en congresos nacionales e internacionales
relacionados con la Materia Condensada Blanda.

e Presentacion de platicas de divulgacién cientifica en instituciones educativas y de
investigacion, tanto nacionales como internacionales, y en diversos medios de
comunicacion.

e Formacion de recursos humanos mediante tesis ya sea de doctorado, maestria o
licenciatura de los alumnos involucrados dentro del proyecto.



RECURSOS DE SUPERCOMPUTO REQUERIDOS

Las demandas computacionales del presente proyecto de investigacion, en el cual se
utilizaran codigos de dindmica molecular que estan implementados con MPI y codigos de
Monte Carlo, requieren del nimero de horas de CPU anuales estipulados en la modalidad de
Proyecto de Investigacion Regular (510,000 horasCPU) y el uso de 512 procesadores por
proceso computacional. El espacio en disco duro que se requiere para estudiar y analizar las
propiedades estaticas y dindmicas de los sistemas autoensamblables es de 5TB. La cantidad
de memoria RAM que nuestros codigos de dindmica molecular demandan, usando las
bibliotecas de paso de mensajes, son las que los nodos traen de configuracion. Los
compiladores que requieren los codigos de dindmica molecular en MP1 son FORTRAN90,
OpenMPI y MPI. Haremos uso de las bibliotecas de CUDA. Para este ultimo punto se
requiere el uso de los GPU de Miztli (tarjetas NVIDIA Tesla).

FUNDAMENTACION

Las lineas de investigacion del presente proyecto dan continuidad al trabajo realizado en el
proyecto aprobado en la convocatoria 2016, titulado “Simulaciones de dindmica molecular y
Monte Carlo de nanosistemas, cristales liquidos, coloides y clusters moleculares”.

En relacion con el objetivo de estudiar las propiedades dinamicas de particulas
autoensamblables en 2D y 3D, utilizando un modelo de potencial continuo de pozo cuadrado
con simulaciones de dinamica molecular, podemos decir que este tipo de potencial ha sido
de utilidad en el estudio de las propiedades interfaciales de mezclas mediante simulaciones
de Monte Carlo [1]. Nuestro objetivo es conocer la dindmica del autoemsamblado de
particulas que interaccionan via este potencial, cuando se encuentran en bulto y cuando se
encuentren confinadas en superficies.

En relacion con el objetivo de estudiar y modelar las propiedades estaticas de nanoparticulas
tipo core-corona en geometrias cilindricas utilizando simulaciones de Monte Carlo, nos
interesa determinar qué tipo de patrones exhiben dichas particulas cuando se encuentran
confinadas a una geometria cilindrica, debido a su posible aplicacion en las industrias de
circuitos eléctricos y de polimeros. El potencial de interaccion core-corona considera a las
nanoparticulas como constituidas por una esfera dura en su centro y una corona suave, que
permite un cierto grado de traslape entre ellas [2]. Debido a que buscamos obtener las
estructuras de equilibrio utilizaremos simulaciones de Monte Carlo.



Respecto a los objetivos de Construir el diagrama de fase de cristales liquidos modelados con
el potencial de Gay-Berne en 2D, mediante simulaciones de dinamica molecular, Construir
el diagrama de fase de cristales liquidos en 2D como funcion de la dureza del potencial y
modelados con Gay-Berne, mediante simulaciones de dindmica molecular y Estudiar las
propiedades dinamicas y Opticas particulas elipsoidales en 2D, seguimos interesados en
estudiar las propiedades de particulas que interaccionan con dicho potencial confinadas a
superficies, para determinar las fases y transiciones de fases que las caracterizan en base al
conocimiento que tenemos de las mismas en 3D y en confinamiento, y sus posibles
aplicaciones en biosensores [3,4].

En relacion al objetivo de Modelar nanoclusters moleculares mediante simulaciones de
dinamica molecular, seguimos interesados en el estudio de las propiedades fisicoquimicas de
sistemas pequefios [5,6], dado que estos sistemas han tenido un interés creciente debido la
posibilidad de realizarlos experimentalmente [7-9]. Hasta ahora hemos implementado la
dindmica molecular de nanoclusters con CUDA, utilizando potenciales tipo Lennard-Jones.
Ademas de optimizar dicha dindmica, queremos implementar otro tipo de potenciales como
los que describen la interaccion entre las particulas de agua [10], con el fin de estudiar las
propiedades termodindmicas y morfologicas de dichos sistemas, y para poder hacer
comparaciones con mediciones reportadas en la literatura.

DESCRIPCION DE LOS PROCESOS COMPUTACIONALES A
REALIZAR

Los programas de dinamica molecular que usaremos para cumplir los objetivos propuestos
estan codificados en FORTRAN (FORTRAN90) y usando bibliotecas de paso de mensajes
(MPI). Las pruebas de escalamiento (speedup) realizadas a nuestros codigos, los cuales
fueron programados por los propios investigadores, muestran una gran eficiencia (95%) hasta
con 4096 procesadores. Los procesos computacionales que se llevaran a cabo, consistiran en
estudiar los sistemas anisotropos cambiando las caracteristicas moleculares como funcion de
la temperatura del sistema, para asi obtener las propiedades estaticas y dinamicas.

En la determinacion de los diagramas de fase las propiedades dinamicas y épticas, para los
distintos sistemas de estudio se utilizaran cédigos de dindmica molecular y Monte Carlo tanto
seriales como paralelos en Fortran90.

Se hara uso de bibliotecas de CUDA en los codigos desarrollados de dindmica molecular en
GPUs.
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