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Simulacién

¢ Usamos la computadora
para evaluar un modelo
numéricamente

¢ Se obtienen datos para
estimar las caracteristicas
del modelo _

>




Simulacién de crecimiento de
superficies

Dinamicas de cumulos de
atomos

Determinar de la estructura ®
electrénica de materiales: B, pleors
Magneticos ferroeléctricos

Polimeros y vidrios
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Fisica Computacional

Simulacion

Meétodos de montecarlo, el uso de

< >

numeros aleatorios : descripcion de las Teoria Experimento

propiedades macroscopicas, crecimiento

de superficies, sistemas cuanticos.

Dinamica molecular: métodos para determinar
de las propiedades macroscopicas de camulos
de particulas interactuantes. Integracion de las
ecuaciones de movimiento y calculos de
promedios en el tiempo
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Conceptual®

Como describo?
Variables de estado

.2; > Fenomeno
®

Propiedades medibles
e interés. Variables
dependiente del estado

Nivel de organizacion
de la materia ?

omo se relacionan las
Variables de Estado

‘U °, . .,
Mc aciones de evolucion de estado
®

®

Comportamiento

Estructural



Elementos ( cont...)

¢ Organizacional :

- nivel de trabajo establece los conceptos o
niveles de detalle de como se caracteriza un
sistema(parametro de orden, difusion)

¢ Conceptual:

- las variables de estados requeridas para
caracterizar a un sistema fisico

¢ Estructural

- relacion causal que hace cambiar o determinar
las variable de estado

Estan pesadas por parametros

¢ Comportamiento

- para cierta condiciones del modelo, el estado
produce un valor en una variable relacionada
(energia cinetica vs temperatura) o derivada




Modelo

Describe una parte del sistema real con el uso _
de una estructura similar pero mas simple Causalidad

Reproducir una propiedad
(eléctrica,magnética, periodo)

Experimentar con el modelo para
Predecir propiedades
Modelo debe tener
- definicion y granularidad
- fronteras o condiciones iniciales
- parametros
- cantidades a medir u observables

Fuerza Causa Aceleracion

produce



Modelos matematicos.

Variables independientes(tiempo, etc)

Variables dependientes (variables de estado), posicion,
velocidad, difusion, funcion de onda, magnetizacion, energia

Ecuaciones de estado

Ecuaciones de evolucion de estructura ( Ec. De newton,ec.
de Schrodinger etc.)

Parametros ( viscosidad, constante de resorte, forma
potencial ), condiciones iniciales o de frontera




Apoya la conceptualizacion del systema
Permite experimentar,
Aspectos de evoluciones o comportamiento del sistemas

actl /\/
desl } > - >
tiempo

Modelo Simulacion




Marco Conceptual

SIMULACION: Es el proceso de modelar un sistema
propuesto o real, con la finalidad de predecir el
comportamiento dinamico a través del estado actual del
modelo.

Conceptos:
Sistema. Es definido como una coleccion de entidades, por

ejemplo, gente o maquinas, particulas etc, los cuales actuan e
InteractUan conjuntamente para lograr un fin comun.




... Marco Conceptual

Estado: Definimos el estado de un sistema como la coleccion
de variables necesarias para describir un sistema en un tiempo
determinado, especificamente para los objetivos de un estudio.

Un sistema |o podemos categorizar como discreto o
continuo.




Elementos de un Sistema de Simulacidn

e ACUMULADORES
O ESTADOS

e FLUJOS

nacimientos

e CONVERTIDORES

e CONECTORES




Elementos de Simulacion
de Sistemas Dinamicos

Acumuladores o niveles:

son un indicador de como andan las cosas en un sistema, el
estado. Los niveles son las cosas. Los flujos son las
acciones Yy son inseparables

Flujos: Los flujos representan el resultado de una
actividad. Son la representacion del movimiento, la »
dinamica y cambio de un sistema .

Convertidores: . Se usan para convertir entradas y

salidas. Pueden representar cantidades materiales o

informacion. Son utilizados para elaborar el detalle de O N
la estructura de niveles y flujos de los modelos e



Elementos...

“wizlocidad posicion X

o . | @ﬁ?

sonstante de friccion

Conexiones: conectan niveles a convertidores, niveles
a reguladores de flujo, reguladores de flujo a reguladores
de flujo, convertidores a reguladores de flujo y
convertidores a otros convertidores.

o =

constante de resorte
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Otros elementos

ABS

AND

ARCTAN

CAP

CGROWTH
COOKTIME z

.........

Funciones. Funciones predefinidas
para especificar el modelo: raiz
cuadrada sqrt()

F=-friccionconstante*velocidad
IF () THEN () ELSE

Logica de relaciones: Definir enunciados
logicos para detallar el comportamiento

del modelo



Metodologia para el estudio de sistemas con Simulacion:

Definicion del problema y
planeacion del estudio de simulacion

/

Recopilacion de informacion

v

Especificacion del Modelo

Modelo Valido
?

Implementacion y verificacion
del modelo

¥

Modelo Valido
?

| Disefio experimental |

Y

Documentar, presentar e
implementar resultados




o Metodologia
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Equipo de Simulacion

Definicion L/ 5
del problemay Recopilacion Construccion de
objetivos de | de Informacion | "] modelo
la simulacién

Mejorg del
proceso

O )
%Mﬁ o] ]E

Interpretar los resultados

) Realizar experimentos
y dar conclusiones N




¢ Simulacion de las propiedades
de ordenamiento de cristales
liquidos

¢ Dinamica molecular de polimeros
Tubulares rodeando una nanoparticula




Usos..

+ Formacion de galaxias a partir de
particulas de estrella, gas y materia
oscura

+ Redes Neuronales, para clasificacion
de patrones. Determinacion de
espectros infrarojo: relaciones de
estructura con espectros




Simuladores Visuales

Herramientas con facilidad en el desarrollo de modelos de
Simulacion
Algunas Caracteristicas deseables

aCll @e usar y aprender (10S modeios de Simulacion 1aclies ae construlr

e R

través del sistema

e
e



+ Stella
¢ lthink




Stella y/o Think

Empresa: High Performance Systems
Pagina: http://www.hps-inc.com/

Es una herramienta de simulacion de sistemas dinamicos para el enfoque
pensamiento de sistemas. HPS es el lider mundial e innovador en productos de
software basado en pensamiento de sistemas. Combina la representacion

grafica de los elementos basicos para representar cualquier sistema dinamico. La
combinacion de cadenas causales y variables de estado hace posible construir
modelos dinamicos de gran complejidad.




Ventajas de las Herramientas de Simulacion

e Evitar correcciones a decisiones equivocadas
e Evaluar diferentes alternativas de solucion
e Reducir el riesgo asociado a proyectos de rediseino

eDisminucion del tiempo de desarrollo del programa




ITHINK y/o STELLA

www.processmodel.com

Es una herramienta de sistemas dinamicos (IP) mediante la
cual se puede definir,visualizar, analizar y modelar sistemas
a traves de la simulacion.

e Combina la tecnologia del modelado de sistemas con
simulacion para dar vida a los modelos de de simulacion
mediante su evolucion dinamica .

e Elementos de IThink:

SNE S MODELO DE UN SISTEMA

lujosy g Conexiones P Detallado

convertidor
es




Ithink/ Stella

= Simulador interactivo

visyal para sistemas
dinomicos

- Un modelo se construye
en 3 pasos:

definir los elementos,
visualizarlos y detallarlos

- elementos predefinidos
(acumuladores, flujos,
convertidores y conexiones),

- definicion de logica de
relaciones entre elementos,
Relaciones causales etc.

- Presentacion de resultados

File:

Edit Diagram FRun Help
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Ithink y/0 Stella

Conexiones
Convertidores \
o

Pozicion =

v\Estado 0

maz=a m wielozidad w

.Lazos __Acumulador
FI uj e /
@#\" momento p :
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Mecanica Clasica

Estructura basica de fuerza y modelos
de movimiento en mecanica

La fuerza neta F, ejercida

sobre un objeto, causa el cambio de
momento p

La velocidad del objeto es

La velocidad actua como razoén de
cambio de la posicion

AP _
At
_P
m
As
— =V
At




Problema

¢ La principal preguntaen la _
., Fuerza F
construccion de modelos de E-%
mecanica clasica es que
fuerzas estan actuando

sobre el objeto y sumadas
para obtener la fuerza total

Gravedad F hbagnetica F Bectnca F Friccion F

/_\
~ Definicion de parametros. I



Ejemplo en Ithink

"Modelo de simulacion para.
ioacividas

Nucleo es inestable, por ejemplo el
isotopo  *U

el cual tiene una probabilidad de decaer
en dos nudcleos de aproximadamente la
mitad de su tamano junto con protones,
neutrones, electrones y particulas alfa.

*Un acumulador:
Num. Nucleo de U
*Una flujo:decaimiento

eUn convertidor:
constante de
decaimiento




Detallando elementos

El numero de nucleos de Uranio al tiempo t + At esta dado por

N u (t) A't Hum Muclea da L

N, (t+At) =N, (t) -

T

Donde N, ) es el numero de
nucleo de uranio al tiempoty -
es la constante de decaimiento

constante de decaimienta

El decaimiento es proporcional a - numero de nucleos de uranio/constante
de decaimiento



Definiendo
y detallando relaciones causales

2 ithink® 3.0.7

D[ =O[% TR |4 L] A jm| =] ]H|o)

AN

Barra de
elementos Barra de Barra de presentacion
ayuda y documentacion de
Modelo

Froblema de Decaimiento Radiactivo de
Uranin
F. Rajas

Mum Mucleo U

t3

ecgimis

constante de decaimienta



constante de decaimiento *
Num. Nucleo U
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Reportes de experimentos

v Show Grd
[ Connect Dots

AN
[ oo ]

NE

Barra de Resultados: Seleccionas las variables a graficar o tabular

Graficas

Tablas
o

Informacion en grafica o tabla

del:

Numero de nucleos de uranio

como funcién del tiempo



Modelo de movimiento de satélites

la fuerza de gravedad, F, actta sobre el satélite o proyectil. F = —_GMm r
T . 3
La fuerza esta dirigida hacia el centro del planeta. r

F=-GMm—_
:

La aceleracion de proyectiles o satélites es

mas compleja que para el caso de suponer la
Tierra plana. Teniendo estas ecuaciones podemos
emplear un estado o nivel para cada variable,

!_a segunda ley F=ma, la fuer;z,a S conuntotal de cuatro (X, Y, VX,vy)..
igual a la masa por la aceleracion.

M



Dinamica

dx
En dos dimensiones, podemos escribir las dt =V,
componentes de la velocidad y aceleracion del
cuerpo con el siguiente conjunto de dy _vy
ecuaciones, haciendo GM= 1, por simplicidad dt Ny
dv, X
. | dt r’
Teniendo estas ecuaciones podemos
emplear un estado o nivel para cada
variable, con un total de cuatro. dVy y
dt  r
(X, ¥,V,,V,)
2 2



¢ 4 acumuladores
PosicionX, PosicionY
VelocidadX, VelocidadY
* 4 flujos

velX,Vely

Fxm Fy

¢ 2 acumuladores que
determinan las
componentes de la fuerza

en cada direccion

Elementos

Existen lazos como se observa en las ecuaciones.
A continuacion presentamos el diagrama de flujos
que representa este sistema

MODELD DE ORBITAS

Posicion Posicion ¥

Fuerz
Fuerzd

‘wialocidzd X ‘wilocidad ¥

- O

Fx ki




¢ Las
ecuaciones
que se
obtienen en
Stella son

Modelo Dinamico

-

Posicions( = Fosicionsit- df + (vel<) * di
IMIT PosicionX= 2450
IMFLOWYS:

= Velk=Yelocidads
Fosiciony' it = Fasicionyit- diy + {Wehd * dt
IMIT Fosiciony = 0.0
IMFLOWYS:

= Vely=Velocidady
WelocidadHi = Velocidadsd - dty + (Fx) * dt
IMIT Yelocidads = 0.0
[MFLOWYS:

= Fxu=Fuerzax
Welocidady () = Velocidady - dty + (FY7) * dt
IMIT Yelocidady = 1
IMFLOWYS:

= FY=Fuerzay

Fuerzaix = -Posicion=f{Posicion<"2+Posicionmy™21 .4]
Fuerzay = -Posicionyf{Posicion="2+Posiciony™23"1 .50}




Cual es el la forma
de la trayectoria
para diferentes
condiciones iniciales

&Q 1-%: Posicion® w. Posicion
DTS 202 ccea0aa0agp0a0ac000a0a e SRRCTEE

Modela
0004

Condiciones iniciales:

posicion x=25, y=0, vx=0
y vy variando de 0.04 a 5 BT 0o 7o0)
0.32 en pasos de 0.04. 2 @2 ereh Posicient 1:44 P11 51100 [




Mecanica Ondulatoria

n=1, I=0, orbital s

_ _ Dualidad Onda-Particula
« Estado u orbital: la funcién de

onda #(X) es la amplitud de D
probabilidad de encontrar al i
electron en una regian

P(x) :\gp(x)\z AX

/1 — h / MV Longitud de onda

Energia E — hV
h=6.63x10""J-s

Constante de Planck
n=2, I=1, orbital p

V Frecuencia



Analogia con ondas estacionarias

LK KKK DO 5
LXK KX KD 6

Cuerda Vibrante

Estado n

Cuerda Atomo

Ondas estacionarias Distribucion
electrénica

Numero n Numero atdmico n

Frecuencia fn Energia En

Funcion de amplitud Amplitud de

y(X) probabilidad

Condiciones de
frontera: nodos

Condiciones de
frontera @(X) >0

Cuerda Inhomogenea
m’ (X)=f(x)

Potencial variante
V(X)

IV ()~ .2m(x)y, (x

dx?

92 (%) ~[E, -V (9o, (%)

dx?




Objetivos

Cual es la forma de los orbitales
para el caso de una particula
microscopica sometida a un
potencial de oscilador
armonico ?.

Qué forma tiene la
funcion de Onda para
un oscilador armonico ?

Cuales son
los valores
permitidos de

&Q la energia kn

Simulacio

Como se determinan las energias?




Relaciones Causales

Ecuacion de Schrodinger

do _

(0 Potencial
dx 7 /

d 2m
= V() -Ee

Energia
Curvatura Permitida

1
V(x) es el potencial en el que esta la particula Y (X) :Ekx2
En es la energia, la cual esta cuantizada



Potencial de oscilador [
armonico i Il

i §.45eH111

e

1: 10,56
I 272eH

Funcién de onda

1: 4. dda-[127

2z 1.00e-006

-6.50 -3.25 0.00
}:": a Graph 1 Time

.50
1:59 P T/2A2003 Y

Energias permitidas

E =(n+1/2) n=0,12..
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Perspectivas

El enfoque de sistemas dinamicos proporciona una forma particular y
muy poderosa de modelar. No concentramos en las relaciones
causales que caracterizan a diferentes sistemas dinamicos.

Una transicion que sustituye una orientacion dinamica en vez de
estatica. Es decir, de un pensamiento lineal a uno de causalidad de

lazos cerrados.

Acentua los conceptos fisicos( la dinamica del cambio) y deja a la
computadora que resuelva las ecuaciones

Cambia la de instruccién de calculos cuantitativos discusiones de
hipotesis mas cualitativas y semi-cuantitativos .

El estudiante puede explorar sus propias ideas acerca al
conceptualizar algunos problemas y la forma de resolverlos.
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Propuestas de asesorias, cursos cortos,
estancias de investigacion, tesis, Posdoc,
etc. bienvenidas !!!



