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Antes de Antes de hablarhablar de de simulaciónsimulación veamosveamos que que sabemossabemos
¿¿CuandoCuando hablamoshablamos de de físicafísica cuánticacuántica??

La radiación del cuerpo negro y la catástrofe ultravioleta.

La radiación y los cuantos: 
Primer congreso de Solvay

año 1911
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CuandoCuando hablamoshablamos de de físicafísica cuánticacuántica hablamoshablamos de de SchrodinguerSchrodinguer
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AntecedentesAntecedentes: : EnEn el el estudioestudio de la de la materiamateria simulacionessimulaciones

* Javier Ramos (IEM-CSIC)

Desafío: Estudiar (simular) un o varios fenómenos físicos o químicos bajo una amplia gama de
perspectivas, teniendo en cuenta el carácter atomístico o macroscópico de nuestro sistema.

*

VT2
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Estado del arte Estado del arte enen métodosmétodos ““ab initio”ab initio”

Los métodos ab initio (primeros principios) no utilizan parámetros experimentales en el
cálculo, están basados únicamente en las leyes de la mecánica cuántica y valores de las
constantes físicas fundamentales (velocidad de la luz, masas y cargas de electrones y
núcleos, constante de Planck). Los cuales para un sistema atomístico brindan las soluciones
más precisas de la Ecuación de Schrödinger independiente del tiempo y no relativista, sin
llegar a la solución exacta.

*http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/hbase/quantum/schr.html

*
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Estado del arte Estado del arte enen cálculoscálculos tipotipo DFTDFT
Teoremas de Hohenberg y Kohn:

El potencial electrónico externo (funcional densidad electrónica), Vext (r ), de un sistema con
N e- está determinado unívocamente por su r(r) + una constante. Si incluimos explícitamente
la dependencia de E con el potencial externo

       

       
 

     
HK

ee

ee

F

K

ne

H

V

V

E

r r dr

r r d

V

F

T

r

T











 

 







 

 













     JVee Término no clásicodonde:

Funcional F es independiente del potencial externo
Cuando se tiene su forma explícita se puede aplicar 
a cualquier sistema

P. Hohenberg, W. Kohn, Phys. Rev. 1964, 864, B136. 

Demostraron que la E y otras propiedades de cualquier sistema químico están
univocamente definidos por la densidad electrónica. Ya que la energía de un gas de
electrones inhomogeneo en presencia de un potencial externo es un funcional de la
densidad electrónica.

Que ellos no definen 
y que incluye la 
mayor parte de la E 
de correlación e 
intercambio

Repulsión clásica

][)()(  FrdrrVE ext  
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Estado del arte Estado del arte enen cálculoscálculos ab initio DFTab initio DFT
Teoremas de Kohn y Sham formulación del DFT:

W. Kohn, W. Sham L. J.  Phys. Rev. 1965, 140, A1132. 

La búsqueda del variacional de la densidad suministra la energía más baja
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Ecinética

non interactuan

Ene Ecoulomb Eee Exc intercambio-correlacion

Electrones son fermiones (función de onda antisimétrica): La 
densidad es la suma del cuadrado de los orbitales

2
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Para toda densidad de prueba, tal que                  y                      Se cumple que:   ρr ≥0    ρr dr = N

 0 υE E ρ r    Análogo al principio variacional 
Para la función de onda

Esta aproximación permite formular el problema como un conjunto de ecuaciones 
de una partícula como en la teoría Hartree-Fock.

VT5
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SimulaciónSimulación: : UsoUso de de herramientasherramientas mecanomecano--cuánticascuánticas

Estamos hablando de software científico que opera en ordenadores.

La física cuántica tiene aplicaciones en muchísimos campos: Farmacología, 
biología, bioquímica, botánica, ciencia de los materiales, astroquímica, etc

VT5
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ExperimentosExperimentos computacionalescomputacionales

Medida y Experimento:    

- Muestra

- Instrumento

- Calibración

- Medición

Experimento computacional1

- Modelo

- Programa

- Prueba del programa

- Cálculos

- Resultados (análisis datos)

[1] William J. Kaufmann y Larry L. Smarr, Supercomputing and the Transformation of Science, Scientific 
American Library, New York, 1993.

Ventajas: 

- Mas baratos que los experimentos.

- Uso en condiciones extremas.

- Son predictivos.
-

- No interacción con aparato medida.

Inconvenientes:

-Tamaño del sistema.

-Modelo

- Tiempo.

- Aproximaciones teoría.

VT5
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Como son Como son nuestrosnuestros materialesmateriales: : SólidosSólidos periódicosperiódicos, , moléculasmoléculas y y amorfosamorfos

Tenemos acceso a calcular la energía del sistema sin hacer uso de datos 
empíricos en la entrada. 

Con un pequeño esfuerzo las fuerzas se pueden calcular mediante el 
teorema de Hellman-Feynman 

     rrrF dv iii 

Estructura cristalina

Periódica

Moléculas Amorfos

Moléculas: colección de N nucleos y 
n electrones sometidos a las leyes 

de la mecánica cuántica

Hielo amorfo baja 
densidad o tipo LDA

(investigación propia)
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EjemplosEjemplos prácticosprácticos de de todotodo estoesto

Desafío: Estudiar (simular) un o varios fenómenos físicos o químicos bajo una amplia gama de
perspectivas, teniendo en cuenta el carácter atomístico de nuestro sistema.

Propiedades electrónicas: diagramas de bandas, enlace químico, hibridación, caracter

aislante o metálico, etc. 

Propiedades estructurales: estructuras cristalinas, diagramas de difracción de rayos-x 

,predicción de estructuras bajo condiciones extremas, transiones de fase y análisis de estructuras

hipotéticas, estudio de superficies, etc

Propiedades mecánicas: Elasticidad y compresibilidad.

Propiedades dielectricas:  hibridaciones, cargas dinámicas atómicas, suceptibilidades

dieléctricas, polarización, coeficientes no lineales, tensor piezoeléctrico.

Propiedades espectroscopicas: Modos activos e inactivos de vibración infrarrojo y raman, 

simetría y análisis de esos modos, bandas combinación, sobretonos, etc. 

Propiedades dinámicas: fonones, inestabilidades de red, estudios de transiciones de fase, 

propiedades termodinámicas, etc.
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Software para que Software para que osos suenesuene

Mecánica cuántica:
QM-HF/DFT (No periódicos)- Gaussian, Gamess, NewChem, Turbomole,…
QM-HF (Periódicos)- Crystal

QM-DFT (Periódicos)- SIESTA, VASP,  WIEN, CASTEP,…

Dinámica molecular:
MM:  Gulp, DL_POLY,  QM: CPMD, CASTEP-MD, SIESTA-MD,…
Visualización:
Materials Studio, GDIS,  Molekel, ….. 

 Fortran 90-95: (Unas lineas hasta 100000)

 Arquitecturas 64 bits (Entornos UNIX)

 Librerias matemáticas: Blas, Lapack, 

 MPI. Open MPI

Cloud 

Machine learning . I. A

Todos estos métodos dan los mismos resultados cuando 
se hacen bien los  cálculos

*Códigos de pago (licencia)
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Simulación de 
entornos 

astrofísicos

LaboratorioLaboratorio de de hieloshielos

XVIII Curso de inciación a la investigación

Definición Científica

Hielo: se dice de una fase sólida de una
sustancia que se presenta en estado líquido o
gas a temperatura ambiente. Por ejemplo:
metanol (CH3OH), dióxido de carbono (CO2),
metano (CH4), nitrógeno (N2)…

CO2 Hielo seco (-78,6 C)

H2O Hielo agua ( 0 C)
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HielosHielos enen nubesnubes molecularesmoleculares

Son nubes gigantes de moléculas en zonas donde nacen las estrellas

Video algunas nubes moleculares
- Pilares de la creación. Nebulosa del Águila
- (Se extinguirán 3 mil años)
- Barnard 33 (B33)-Nebulosa Caballo
- G+0,693 cerca centro Vía Lactea

Hidrógeno (verde), Oxigeno III (azul), Azufre II (rojo)
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Urea: Urea: AmorfaAmorfa--cristalinacristalina enen el el espacioespacio
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ArcillasArcillas marcianasmarcianas y possible y possible supervivenciasupervivencia de de aminoácidosaminoácidos

Radiación ultravioleta:
En el planeta marte hay arcillas férricas derivadas de las 

bentonitas
En el Marte actual, el flujo UV total integrado de más de 200-400 nm es comparable
al de la Tierra. Sin embargo, en Marte, las longitudes de onda más cortas aportan
una proporción mucho mayor de este flujo UV. Estos rangos de longitud de onda,
como UVC (200-280 nm) y UVB (280-315 nm) son particularmente dañinos desde el
punto de vista biológico. *.

Mast Camera (Mastcam) on NASA's Curiosity Mars rover on Mount Sharp in Mars

Credit: NASA/JPL-Caltech

Gran diferencia temperaturas≈ -100 to 20 ºC Baja presión ≈ 6 mbar

*Patel, M.R.; Zarnecki, J.C. and Catling, D.C. (2002). Ultraviolet radiation on the surface of Mars and the Beagle 2 UV sensor. Planetary and Space Science, 50(9) pp. 915–927.
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Estudio de la glicina adsorbida en bentonite mezcla irradiada:

=

Glicina +         Bentonita =                 Mezcla

UV Mid-IR

ExperimentoExperimento
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SimulaciónSimulación

Burgos 18 de Marzo 2022

Model a (Ǻ) b (Ǻ) c (Ǻ) Volume (Å3)

,  

Theoretical bentonite
5.20

8.98 9.84 90,90 103 450.07

Experimental bentonite*
5.31

9.20 9.55,9.96 90 100 459.44

Theoretical bentonite + 
glycine 5.21

9.01 12.23 90.7,90.4 98.6 565.25

* George D. Brunton, Clays and Clay Minerals, Vol. 36, No. 1, 94-95, 1988
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La UV La UV destruyedestruye la la glicinaglicina que hay que hay enen la bentonite o nola bentonite o no

ANTES DESPUES
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ÓxidosÓxidos de de hierrohierro

También hay en Marte óxidos de hierro el mas común la hematita Fe2 O3

Credit: NASA/JPL-Caltech
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Mina de Monte Romero (Huelva) pH =2  [1]

[1] Rafael Pérez-López , José Miguel Nieto and Gabriel Ruiz de Almodóvar Utilization of fly ash to improve the quality of the  acid mine drainage generated by 
oxidation of a sulphide-rich mining waste: Column experiments, Chemosphere, 67, 2007,  1637-1646 

AntecedentesAntecedentes de de cálculoscálculos IACT: IACT: Hongo Hongo acidofílicoacidofílico y y 
schwertmannitaschwertmannita
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La La schwertmannitaschwertmannita

La Schwertmannita [1]

Fe16O16 (OH)y (SO4)z * nH2O

16 – y = 2z  2.0 ≤ z ≤3.5

[1] Alejandro Fernandez-Martinez, Vicente Timon, Gabriela Roman-Ross, Gabriel J. Cuello, John E. Daniels, Carlos Ayora,  The structure of 
schwertmannite, a nanocrystalline iron oxyhydroxysulfate, American Mineralogist, Aug 1, 2010; 95 (809)
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OTROS MATERIALESOTROS MATERIALES
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Vicente TimónVicente Timón

Gracias..!
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