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Fisica — Physics - puoikn (€moTnun)

“Physicos” = Relativo a la naturaleza (realidad) o su estudio

Trata de describir las leyes que la gobiernan mediante una descripcion matematica

Ramas:

Desde el estudio de las particulas elementales al cosmos o Universo.

CLASIFICACION DE LA Fisica

La clasificacion de la fisica en ramas, permite agrupar los fendmenos cuyas
causas o caracteristicas sean comunes, permitiendo ademas que los
investigadores se puedan especializar en una de ellas en lo particular.
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Fisica computacional

EEEEEEEEEEEEE

La astrofisica estudia astros.

* La Fisica Nuclear estudia nucleos ] |

* La fisica atdbmica estudia atomos. [Jlllﬂllllta[lllﬂ‘rl|
* La fisica del estado sélido estudia sélidos Physics

*

*
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* La fisica computacional:
¢, Estudia ordenadores?

La respuesta es NO rotundamente NOOOO
¢, Que es?

“Computational physics is a synthesis of theoretical analysis, numerical
algorithms, and computer programming.”
P. L. DeVries Am. J. Phys., vol. 64, 364 (1996)

Traducido al castellano:
Es una herramienta que mediante el uso de los ordenadores es capaz de
resolver problemas complejos en el campo de la fisica.
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Aclaremos todo esto ultimo un poco mas: :° o
([

Un esforzado estudiante a la hora de resolver un problema: e  ,ee

De forma analitica (exacta) solo se pueden
resolver problemas sencillos

De forma numeérica se pueden resolver
problemas complejos y manejar gran
cantidad de datos.
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Teoria - Computacion - Experimento

Representa
“experimentos”
Ideales o reales en el
ordenador resuelve
modelos fisicos
numericamente

prediccion

> ~ tests
Construccion matematica

de modelos e hipotesis
que describen la
naturaleza.

Medida cuantitativa
de un fendmeno
fisico
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LLa motivacion de realizar experimentos computacionales

Medida y Experimento: Ventajas:
Muestra Mas baratos que los experimentos.
- Instrumento -
_ _ - Uso en condiciones extremas.
- Calibracion
- Medicién Son predictivos.

Experimento computacional® - No interaccion con aparato medida.

Modelo _
Inconvenientes:

- Programa _
Tamano del sistema.

- Prueba del programa
Modelo

- Calculos

- Tiempo.

- Resultados (analisis datos) : :
- Aproximaciones teoria.

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

Quantum Foam l I
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longitud de Planck (£P) u hoddn, geom clasica, gravedad cuantica
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Journey from Small objects to Big Universe.mp4

La cromodindmica cudntico

Fisica de: Quargs y gluones

Ecuaciones vienen teoria de campos relativistas

Fases de los quarks de materia

quark—gluon
plasma (QGP)
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(confined)
phase nuclear
matter

Temperatura

VacLIL T

3+1 dimensional simulations of non-Abelian plasma
instabilities in gauge-covariant Boltzmann-Vlasov equations
for the QCD gauge group SU(3) as well as for SU(4) and

SU(). Vicente Timoén, IEM-CSIC - Madrid

What is QCD (Quantum Chromo Dynamics)?

Elementary fields: Quarks Gluons

color a=1,...,3

‘a4 . ‘ Aa
(ga) ¥ spin  a=1,2 A7

) ) spin ei?
flavor f = wu,d,s,c,b,t

Dynamics: Generalized Maxwell (Yang-Mills) + Dirac theory
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Simulation of Quark-Gluon Plasma Instabilities (cube).mp4

Escala atomica a reaql

Materials Science

Nano and Micro Technology

Macroescala

Subatomic
Particles

Classical Physics

Quantum Theory Elementos finitos
(Continuo/clasico)
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SUBATOMIC [ ATOMIC ] MICRO | MESO | MA

Mesoscala
(Semi-classical)

Mecanica

Mecanica
Cuantica

Mi trabajo
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Fisica Cuantica
~ LaccuaciéndeSchrodinguer

Si se logra resolver la ecuacion para un sistema entonces conoceremos
todo acerca del mismo:

pe—inV or L=V

7 VAP(x,Y, z,t) PV (XY, 2, ) = 2

~ W es la funcion de onda, donde esta el contenido
de toda la informacion del sistema
mecanico-cuantico
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Conceptos para resolver la ecuacion de Schrodinguer en solidos periodicos

Forma del
potencial

Tratamiento relativisitico
de los electrones

non relativistic Hartree-Fock (+correlations
semi-relativistic
fully-relativistic Local density approximation (LDA)

Generalized gradient approximation (GGA)
Beyond LDA: e.g

non periodic RN Funciones de base

del solido
(luster) plane waves : PW

Tratamiento atomic oribtals. e.g. Slater (STO), Gaussians (GTO),
del spin LMTO, numerical basis
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Hongo acidofilico: (Hongo negro) no Schwertmannita

Mina de Monte Romero (Huelva)
pH =2 [1]

Monte Romero
mining site

Odiel

3 MONTE ROMERO MINING SITE
nver,

Mine shaft

“Cueva de la Mora"
Tailings Dams

| |
Sevilla

“Los Barrios"
Power plant

» Pyritic sludge sample

—
b m
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Resultados: Estructura de la Schwertmannita

Fe,;s0:6 (OH)y (SO)z*nH,O0 : 16-y=2z
20<z<35

L

1225 (9200 (042) 3 — Quter-sphere

20 (degrees)

[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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DinAdMmica Molecular

|dea basica

Molecular dynamics simulates the motions of atoms
according to the forces between them.

Solve Newton’s equations of motion

Choose a “force field” (specified by a potential V) appropriate

for the given system under study. : :
Interatomic Potential

— the only

' isti : Imation. For
Decide a statistical ensemble to use, ch0|c%p§1[%ra I:nf? 0y Ofce

conditions; collect statistics of observables'
potential
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Eiemplos de simulaciones de Dindmica Molecular

Autor (CAPZEO)|[1]
Fusion del hielo Zinc-Zeolitic Imidazole CO2 adsorption Ab initio
Born-Oppenheimer Molecular Dynamics NPT (273K,
0.0001GPa) MD-ZIF4 + 1CO2 Movie

Droga entrando en
una proteina

Decherchi, S., et al. (2015). "The ligand binding
mechanism to purine nucleoside phosphorylase elucidated
via molecular dynamics and machine learning." Nat
Commun 6. ES
(MD) study the binding mechanism of a transition state e
analogue (DADMe—immucillin-H) to the purine nucleoside
phosphorylase (PNP) enzyme.
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Melting of ice, ice structure.avi
Molecular dynamics simulation of a drug entering into the binding site of a target protein.mp4

Algo mas diver’rido: El tiempo y el Océano

3 ecuaciones de movimiento: Segunda ley de
| Newton.

Lo+ fu -+ Dut K] (A2 Primera ley de la termodinamica.

N Conservacion de la masa.

Ley de los gases perfectos.

Conservacion del agua

dp
dz

.. Con suficientes datos para la inicializacion
du dv  ow

HJFEJFE G del sistema y un medio para integrar esas
T ecuaciones la prediccion numérica del tiempo
p=pI5p) i [a dinamica de los océanos es posible.

Development of Climate Models: Past, Pr and Future
Mid-1970s Mid-1980s Early 1990s Late 1990s

Armosptere Atmanpaere Aemomphere Armosphere ‘
Land suatace Land sertace | Ledwrtie

aT T
—+LT=D,T+ (ﬁ L)
d (L . CJ‘_.

Oceam 3nd sea ice Ocean and vea ke

Salphute seomiel

M d

—+LS=D,8 + —

dt dz

The work of Lorenz (1963, 1965, 1968) demonstrated that the
atmosphere is a chaotic system, in which small differences in the
initialization...well within observational error... can have large
impacts on the forecasts, particularly for longer forecasts
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MoaQelizacion del cliimd y el ocedano en
BSC

Polvo mineral

yen® ~20ioe

=
.

BSC-ES/AQF WRFv3.5.1+CMAQVS.
00h forecast for 00UTC 14 D

**http://www.nemo-ocean.eu/
**http://noc.ac.uk/news/met-
office-and-noc-enhance-ocean-
observatory

*http://www.bsc.s/caliope/es
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Modeling Dynamic Surface Ocean Currents (with annotations).mp4

, . -
AS '|'rO f I S I C O * o The universe is the ultimate high energy physics experiment.
([ ]

Los sistemas dindmicos que evolucionan con el tiempo, como las
galaxias, tienen tres coordenadas de posicion (ya que son objetos
en 3D) y también tres coordenadas de velocidad (ya que pueden
moverse en las fres direcciones del espgcio.

Sin embargo nosotros solo podemos
observar dos coordenadas de posicion
y la velocidad de la linea de vision

A
\ 4

observador il

Sistema consiste en estudiar muchos cuerpos (planetas, estrellas, galaxias,
...) con masa posicion y velocidad interactuando por medio de la gravedad

(Ley de Newton gravitacion universal). Problema de los

Vicente Tirhén, IEM-CSIC - Madrid * Swinburne University of Technology



Eiemplos: Evolucion del
Cosmos

\ogelsberger, M., et al. (2014). "Properties of galaxies reproduced by a
hydrodynamic simulation." Nature 509(7499): 177-182.

Previous simulations of the growth of cosmic structures have
broadly reproduced the /"cosmic web/' of galaxies that we see in the
Universe, but failed to create a mixed population of elliptical and spiral
galaxies, because of numerical inaccuracies and incomplete physical
models. Moreover, they were unable to track the small-scale evolution
of gas and stars to the present epoch within a representative portion of
the Universe. Here we report a simulation that starts 12 million years
after the Big Bang, and traces 13 billion years of cosmic evolution with
12 billion resolution elements in a cube of 106.5[thinsp]megaparsecs a
side. It yields a reasonable population of ellipticals and spirals,
reproduces the observed distribution of galaxies in clusters and
characteristics of hydrogen on large scales, and at the same time
matches the /"metal/' and hydrogen content of galaxies on small scales.

Parsec = 3262 anos luz

https://www.youtube.com/watch?v
=SYObKE10ZDM

Vicente Timon, IEM-CSIC - Madrid


A virtual Universe.mp4

Ejemplos: White Dwarf Deflagration, Burning Front
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White Dwarf Deflagration, Burning Front.mp4

Astrofisica:
Nosotros: Hielos y Plasmas*
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MIR Optical constants of NH;:N, ice at 15 K

*Zanchet, A., Y. Rodriguez-Lazcano, O. Galvez, V. J. Herrero, R. Escribano and B. Maté (2013).
"Optical constants of NH3 and NH3:N2 amorphous ices in the near-infrared and mid-infrared regions."

Astrophysical Journal 777(1).
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Donde se llevan a cabo este tipo de
cdalculos o modelizaciones

Vicente Timon, IEM-CSIC - Madrid

Ordenador personal

Cluster de
ordenadores

Superordenador




Caodigos, ordenadores, compilacion,.....

Mecanica cuantica:

QM-HF/DFT (No periodicos)- Gaussian, Gamess, NewChem, Turbomole,...

QM-HF (Periddicos)- Crystal

QM-DFT (Periddicos)- SIESTA, VASP, WIEN, CASTER....

Dinamica molecular:

MM: Gulp, DL_POLY, QM: CPMD, CASTEP-MD, SIESTA-MD....

Visualizacion:

Materials Studio, GDIS, Molekel, .....

Océano

NEMO (http://www.nemo-ocean.eu/)

Clima

WRF Weather Research & Forecasting Model, http://www.wrf-model.org/index.php Para moviles
https://play.google.com/store/apps/details?id=appinventor.ai_Sibboid13.GFS_Mittel Europa

Fortran 90-95: (Unas lineas hasta 100000)
Arquitecturas 64 bits (Entornos UNIX)

Librerias matematicas: Blas, Lapack,
MPI. Open MPI

Cloud ??

DEsIGNED BY ComMPuTER

*Codigos de pago (licencia).
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bonhde se simulae:

Potencia
pico

Centro Infraestructura

Centro Nacional de Supercomputacion .
N o : Mare Nostrum: IBM cluster

PowerPCs 42 Tflop/sg

Barcelona

BIFL Instituto de Biocomputacion y
Fisica de Sistemas Complejos Cluster Intel Xeons y PIV 2.3 Tflop/sg

Zaragoza

o..—-"“"""" CA: 1 o Ficie s (¢ b, 14 = <
[FCA: Instituto de Fisica de Cantabria Cluster de Intel Xecons y

oy o :
Power PCs 1.771 ﬂop. sg

Santander

Maquinas de HP y clusters de
CESGA: Centro de Supercomputacion | procesadores Intel
de Galicia 1.3 Tflop/sg

Santiago de Compostela

Mare nostrum

Vicente Timon, IEM-CSIC - Madrid



Prepararse para ejecutar una simulacion en fisico
computacional (De lundticos)

2l

Technology Parallelism Proaramming
anguages
Tnterface Design
(ISA)

Applications

Oberating Medir y evaluar
Systems
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Una vez demostrado que todo esto sirve
para algo. :Que sucede actualmentee:
-Recortes,
-Envejecimiento de infraestructuras,
-Presupuestos,
-Personal,

Supercomputacion:

Mare Nostrum Ano 2004
Actualmente puesto 52

http://www.top500.org/lists/2014/11/
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Os animo a ser cientificos/as

SER CIENTIFICO

A pesar de la crisis

3 "SI QUIERES SER UN GRAN CIENTIFICO.

.. DEDICATE UN CUARTO DE HORA
Te gusta el conocimiento AL DIA A PENSAR TODO LO CONTRARIO

Eres inquieto A LO QUE PIENSAN TUS AMIGOS.”
Te gusta saber mas pero entender : ALBERT EINSTEIN
menos

Todo esto sin salirse por supuesto del
método cientifico ELGEN

Luego llévate la contraria a ti mismo y éechale la culpa a la naturaleza
Seguro que algo descubres...
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Esta claro:

Con "ordenadores” y "buenos
investigadores” hay un gran futuro en la Fisica
computacional.

Gracias por vuestra asistencia.

Alguna pregunta
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