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Física – Physics - φυσική (ἐπιστήμη) 

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

 Trata de describir las leyes que la gobiernan mediante una descripción matemática 

Ramas: 

 Desde el  estudio de las partículas elementales al cosmos o Universo. 
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* La Física Nuclear estudia núcleos  

* La física atómica estudia átomos. 

* La física del estado sólido estudia sólidos 

* La astrofísica estudia astros. 

* ………………………………….. 

 

 * La física 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 física.   

 

 

Física computacional 
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Aclaremos todo esto último un poco mas: 

 

Un esforzado estudiante a la hora de resolver un problema: 

 

 

 

De forma analítica (exacta) solo se pueden 

resolver problemas sencillos 

De forma numérica se pueden resolver 

problemas complejos y manejar gran 

cantidad de datos. 
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Teoría - Computación - Experimento 

Física Teórica 

Construcción matemática  

de modelos e hipótesis 

que describen la 

naturaleza.  

Física experimental 

Medida cuantitativa 

de un fenómeno 

físico 

Física computacional 

Representa 

“experimentos” 

ideales o reales en el 

ordenador resuelve 

modelos físicos 

numericamente  

predicción 

tests 
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La motivación de realizar experimentos computacionales 

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. 
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longitud de Planck (ℓP) u hodón, geom clásica, gravedad cuántica 

Journey from Small objects to Big Universe.mp4
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La cromodinámica cuántica 
Física de: Quarqs y gluones 

 Escalas de el orden de 10-15m 

Ecuaciones vienen teoría de campos relativistas  

Fases de los quarks de materia 
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Quark-gluon plasma instability (with graphs) 

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(5).  

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(5). 

Simulation of Quark-Gluon Plasma Instabilities (cube).mp4
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Mecánica 

Cuántica 

Mecánica 

Molecular 

Mesoscala 

(Semi-classical) 

Elementos finitos 

(Continuo/clasico) 

Macroescala 

Picosegundos 

Segundos 

Horas 

Minutos 

Años 

Tiempo 

Å nm mm mm m 

 Escala atómica a real 

Longitud 

Mi trabajo 
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 Física Cuántica 

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

La ecuación de Schrodinguer 

Schrödinger 

Ψ es la función de onda, donde esta el contenido 
de toda la información del sistema  

mecánico-cuántico 
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Conceptos para resolver la ecuación de Schrodinguer en sólidos periódicos 

non relativistic 

semi-relativistic 

fully-relativistic 

(non-)selfconsistent 

“Muffin-tin” MT 

atomic sphere approximation (ASA) 

Full potential : FP 

pseudopotential (PP) 

Hartree-Fock (+correlations) 

Density functional theory (DFT) 

   Local density approximation  (LDA) 

   Generalized gradient approximation (GGA) 

   Beyond LDA: e.g. LDA+U 

Non-spinpolarized 

Spin polarized 

(with certain magnetic order) 

non periodic  

(cluster) 

periodic  

(unit cell) 

plane waves : PW 

augmented plane waves : APW 

atomic oribtals. e.g. Slater (STO), Gaussians (GTO),  

   LMTO, numerical basis 

Funciones de base 

Tratamiento 

del spín 

Representación 

del sólido 

Forma del 

potencial 

Potencial de intercambio correlación 

Tratamiento relativísitico 

 de los electrones 

Ecuación Schrödinger 
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Hongo acidofílico: (Hongo negro) no Schwertmannita 

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  
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Resultados: Estructura de la Schwertmannita 

Trabajo del IACT 

 

[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)  

 

La Schwertmannita [1] 

Fe16O16 (OH)y (SO4)z * nH2O   :  16 – y = 2z  

                                     2.0 ≤ z ≤3.5 
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Dinámica Molecular  
 

 
Idea básica 

• 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. 

 

 

• Decide a statistical ensemble to use, choice of boundary 
conditions; collect statistics of observables 
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Fusión del hielo 

Autor (CAPZEO)[1] 

Zinc-Zeolitic Imidazole CO2 adsorption Ab initio 

Born-Oppenheimer Molecular Dynamics NPT (273K, 

0.0001GPa) MD-ZIF4 + 1CO2  Movie  

 

 

  

 

[1] V. Timon, MLSenen, Majdi (Unpublished CAPZEO work).  

Ejemplos de simulaciones de Dinámica Molecular 

Droga entrando en 

una proteína 

Decherchi, S., et al. (2015). "The ligand binding 

mechanism to purine nucleoside phosphorylase elucidated 

via molecular dynamics and machine learning." Nat 

Commun 6. 

 (MD) study the binding mechanism of a transition state 

analogue (DADMe–immucillin-H) to the purine nucleoside 

phosphorylase (PNP) enzyme.  

Melting of ice, ice structure.avi
Molecular dynamics simulation of a drug entering into the binding site of a target protein.mp4
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Algo mas divertido: El tiempo y el Océano 
PARÁMETROS 

 

• 3 ecuaciones de movimiento: Segunda ley de 

Newton. 

• Primera ley de la termodinámica. 

• Conservación de la masa. 

• Ley de los gases perfectos. 

• Conservación del agua 
 

 Con suficientes datos para la inicialización 

del sistema y un medio para integrar esas 

ecuaciones la predicción numérica del tiempo 

la dinámica de los océanos es posible.  

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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Polvo mineral  Océano** 

Calidad del aire*  

*http://www.bsc.es/caliope/es 

**http://www.nemo-ocean.eu/ 

**http://noc.ac.uk/news/met-

office-and-noc-enhance-ocean-

observatory 

Modelización del clima y el océano en 

BSC 

Modeling Dynamic Surface Ocean Currents (with annotations).mp4
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Astrofísica*:  The universe is the ultimate high energy physics experiment. 

Los sistemas dinámicos que evolucionan con el tiempo, como las 

galaxias, tienen tres coordenadas de posición (ya que son objetos 

en 3D) y también tres coordenadas de velocidad (ya que pueden 
moverse en las tres direcciones del espacio. 

Sin embargo nosotros solo podemos 

observar dos coordenadas de posición 

y la velocidad de la línea de visión 

Sistema consiste en estudiar muchos cuerpos (planetas, estrellas, galaxias, 

…) con masa posición y velocidad interactuando por medio de la gravedad 

(Ley de Newton gravitación universal). Problema de los N-Cuerpos 

observador 

* Swinburne University of Technology 
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Ejemplos: Evolución del 

Cosmos 

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

=SY0bKE10ZDM 

Vogelsberger, 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 años luz 

A virtual Universe.mp4
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Ejemplos: White Dwarf Deflagration, Burning Front 

 Figure 2. Left: Three-dimensional simulation of a carbon thermonuclear deflagation supernova (Type Ia). Right: 

Overlay of the simulated optical spectrum with an observed supernova of the sort used for cosmic acceleration 

measurements. The simulated spectrum required a three-dimensional solution of the radiative transfer equation 

coupled to a large ionization network (Kasen et al. 2008). Image courtesy of Stan Woosley (University of California, Santa Cruz). 

White Dwarf Deflagration, Burning Front.mp4
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Astrofísica: 

 Nosotros: Hielos y Plasmas*   

MIR Optical constants of NH3:N2 ice at 15 K 

NH
3
:N

2 

 

Experimental spectra (continuous) and calculated with the n, k set (dashed)
 

*Zanchet, A., Y. Rodríguez-Lazcano, Ó. Gálvez, 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 

cálculos o modelizaciones 

Ordenador personal 

Cluster de 

ordenadores 

Superordenador 
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Códigos, ordenadores, compilación,..... 

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, …..  

Océano 

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

Clima 

WRF Weather Research & Forecasting Model, http://www.wrf-model.org/index.php Para móviles 

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 matemáticas: Blas, Lapack,  

 MPI. Open MPI 

Cloud ?? 

Todos estos métodos dan los mismos resultados 

cuando se hacen bien los  cálculos 

*Códigos de pago (licencia). 

http://www.nemo-ocean.eu/
http://www.nemo-ocean.eu/
http://www.nemo-ocean.eu/
http://www.nemo-ocean.eu/
http://www.wrf-model.org/index.php
http://www.wrf-model.org/index.php
http://www.wrf-model.org/index.php
http://www.wrf-model.org/index.php
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Donde se simula?:  

Mare nostrum 
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Prepararse para ejecutar una simulación en física 

computacional (De lunáticos) 

Technology Programming 
Languages 

Operating 
Systems 

Interface Design 
(ISA) 

Medir y evaluar 

Parallelism 

Computer Architecture: 
• Organization 
• Hardware/Software Boundary 

Compilers 

Applications 
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Una vez demostrado que todo esto sirve 

para algo. ¿Que sucede actualmente?: 

 -Recortes,  

 -Envejecimiento de infraestructuras, 

 -Presupuestos, 

 -Personal,  

 ……………………… 
Supercomputación: 

Mare Nostrum Año 2004  

Actualmente puesto 52 

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

Luego llévate la contraria a ti mismo y échale la culpa a la naturaleza 

Seguro que algo descubres… 

• Te gusta el conocimiento 

• Eres inquieto 

• Te gusta saber mas pero entender 

menos 

       ……………………. 

 

Todo esto sin salirse por supuesto del 

método científico 
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Esta claro: 
 

   Con “ordenadores” y “buenos 
investigadores” hay un gran futuro en la Física 

computacional.  
 

Gracias por vuestra asistencia. 

Alguna pregunta 



Vicente Tiḿón, IEM-CSIC - Madrid 



Vicente Tiḿón, IEM-CSIC - Madrid 


