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Estimacién de la complejidad para la determinacién de los clusters éptimos del potencial de Lennard Jones para 38 y 98
particulas.

Objetivo: El proyecto consiste en explorar la complejidad de los cambios necesarios para pasar de un cluster éptimo de
Lennard Jones (LJ) anterior o posterior a los cluster ¢ptimos de LJ 38 o 98 dentro de una regién apropiada de una latice
Cubica (CB), sobre los clusters ¢ptimos conocidos de 37,39, 97 y 99 particulas. Note que la interaccién entre particulas es
bajo el potencial de Lennard Jones normalizado (L.J):
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donde r = \/(x —a)® + (y — b)* + (2 — ¢)° es la distancia Euclidiana entre dos particulas en R3 en las posiciones (z,y,z) y
(a,b,c).

Es decir el proyecto es para responder las 4 preguntas:

;Cuantos cambios hay que realizar para pasar del cb37 a un cb38 tal converga a LJ3g7?

;Cuantos cambios hay que realizar para pasar del cb39 a un cb38 tal converga a LJ3g?

;Cuantos cambios hay que realizar para pasar del cb97 a un cb98 tal converga a LJ§g?

. Cuantos cambios hay que realizar para pasar del cb99 a un cb98 tal converga a LJgg?

Definicién y marco teérico del problema.

La latice CB = {p; = (zi,vi,2i) € R®|x; =i % 0.5,y; =ix0.5,2; =i 0.5,i € Z}

Una seleccién de puntos de CB es un cluster de inicio y se ha encontrado que existe un cluster en CB que converge al
correspondiente cluster éptimo de LJ. Se denota como cbn al cluster de CB de inicio del cluster éptimo de n particulas, el
cual se denota como L.J}.

Se sugiere indexar los puntos de CB del pl = (0,0,0) al primer cubo, de la tapa superior de la particula esquina en el
primer cuadrante y girando en el sentido inverso a las manecillas del reloj hacia las capas inferiores.

Un cuboide esferico CB,,(r) = {p € CB|d(p,0) < r} donde d(x,y) es la distancia Euclidiana.

Por fuerza bruta la seleccién de un cluster de n particulas de CB,,(r) C CB (sea N = |CB,(r)]) es (ZZ) Los indices de
las particulas (p;, € CB,(r),k =1,...,n) seleccionadas deben cumplir la condicién: 1 < iy < iz < .. < i, < N.

Nota: La complejidad de seleccionar n particulas del cuboide esférico CB_n(r) es (]7\{) y la probabilidad en encontrar el
LJn* es el numero de clusters iniciales de C'B,,(r) que convergen al éptimo dividido por (JZ )

Hay que considerar que por simetria y por cambios de pocas particulas por otras pueden existir mds de un cluster inicial
que converga por minimizacié a LJ. Esto se debe considerar para un andlisis mds detallado. De momento se parte de los
clusters fijos (¢b37, cb38, cb39, cb97, cb98, cb99) en los archivos "dan.015" para n = 37, 38,39, 97,98, 99.

Los archivos acb251b1 _38.b10 (C'B3s(2)) v acha691bl_98.b10 (C'Bgg(2.7)) contienen los puntos de los cuboides esfericos
LJ38* y LJ98*. En particular los radios 2 y 2.7 se determinaron experimentalmente para cubrir los casos de sus respectivos
clusters.

Se considera que una particula encendida es una particula seleccionada de C'B,,(r) y apagada si no es seleccionada.

Partiendo de un cluster cbn determinar cuantos cambios de encender o apagar se requieren para obtener LJ.

O sea se busca determinar la complejidad en terminos de prender o apagar particulas de CB,,(r) para pasar del cluster
n — 1 al n o bien del n + 1 al n verificando que el cluster cbn converga por minimizacién al L.J.

Para responder las preguntas se tiene dos etapas

1) Encontrar una distancia minima entre los indices de los puntos de los clusters cbn (dados en los archivos "dan.015").
Es decir dentro de un cuboide esferico acomodar por rotacion y traslacién una posicién tal que la distancia discreta entre los
indices de las particulas sea minima.

deo,, vy (cbl, cb2) = [cbl A cb2|

donde |cbl A ¢b2| es la cardinalidad de la diferencia simétrica de los conjuntos.

Note que es cero si se los subcojuntos de CB,,(r) c¢bl y ¢b2 son iguales, sino es el nimero de puntos en que difieren.

Esto significa que al menos se tiene que dgp,g(2) (cb37,cb38) > 1,dcp,g(2) (cb39,cb38) > 1,dcpyg(2.7) (cbIT,cb98) > 1y
dCBQS(Qj) (Cb99,Cb98) > 1.

Nota: En clase se menciono que con 2 cambios se pasa de cb37 a cb39 lo que significa que dep,(2) (cb37,cb39) = 2. Este
puede ser una restriccién que se debe cumplir antes de proceder con 38.

2) Para un andlisis detallado, buscar si hay mds cluster iniciales cbn’ tales que convergan L.J y repetir el paso anterior.

Metodologia.

Deben desarrollar programas en Matlab para ordenar y calcular la distancia.

Todos los archivos de datos que necesitan estdn en el directorio: CBbl 38 98.

Los programas Matlab que se les dan son:



FunLj.m: codificacién del potencial normalizado de LJ para n particulas

leerdatos.m: para leer archivos de cluster de particulas

Pgm LJ.m: Lee un cluster, lo minimiza y lo visualiza

Pgm plot Cl LJ.m: Lee un cluster y lo visualiza

S_plot_geCl LJ cl.m: subrutina que grafica un cluster (More information of this subroutine is in the article: Discrete
Optimal Global Congergence of a Novel Evolutionary Algorithm for Clusters under Lennard Jones Potential).

El programa de ayuda para visualizacion y minimizacién es:

El programa particles Menubl v01l.exe:

Se maneja por comandos de una la letra (sin return).

Los comandos que puden usar son

para visualizar un cluster usar "o",

para minimizarlo usar "u" (se requiere en programa Mb1F32.exe),

para visualizar los nimeros de particulas "B" (mayuscula "b"),

para salir usar "q" o "Esc".



