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Resumen b
Computo Cientifico significa usar Matematicas y Computacion para estudiar
problemas y preguntas de Ciencia y Tecnologia.
¢De qué esta hecho el mundo y el universo?
Espacio, ondas, particulas y cumulos de particulas.
Las ondas y sdeﬁales nos rudean y son parte cotidiana de nuestrad vidade
e todo

que nos rodea y vivims, por eJemplo para ser "buena onda’, La teoria y
losofia del atomismo de la antigua Grecia, atin en nuestros dias faciita el
sstudioy las invesigaciones de [a matera y las nano esiructuras a través
4tomos o "particulas”.
En particular, se presenta resultados de dos proyectos:
1) Control Aproximado la ecuacién de onda Clésica y semilineal cubica.

Proviene de la escuela de Roland Glowinski (1937-2022) y de un
problema planteado por Jacques-Louis Lions (1926-2001) y s ol torma
de la tesis de Maestria en Ciencias de la Computacion del Ing. Salvador
Castilo Alvarez.
Nano estrusturas de particuias sobre potenciales tipo do Van Der Waals.
Investigacion de Esiructuras, do  minimo - potencial, que. tiene

en el seminal artioulo de J. A. Northby (1987) “Structure

and binding of Lennara.Jones. 13Sn<i47
La plética es a nivel difusion de la Computacion Cientifica destaca la
1 estudio y comprension de
fendmencs y posibles aplicacionies en Fisica, Quimica, Nano Materiles y
Computacion Cudntica.
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Metodologia A2

La Computacion Cientifica realiza modelacion
computacional y es una gran herramienta que contribuye a
la investigacion en Fisica y Quimica, aporta e interacciona
con la experimentacion y es substancial por sus aportes
cientifico, tecnolégicos y econémicos para el desarrollo de
las areas experimentales y tedricas de la Fisica y Quimica.

Notas: El software de Computo Cientifico es de importancia
estratégica para estar a la vanguardia en investigacion y
juega un papel crucial para la independencia tecnolégica
de los paises. En mi opinién: Es mejor desarrollarlo que
adquirirlo bajo licencias restrictivas.

Matematicas Discretas
Célculo Variacional Modelos
Control Optimo sobre EDP Funciones

Métodos Numéricos Ecuaciones Diferenciales
Oplimizacion

Enfoque clasico

itps:es waipedia orvikiPolancial_graviaiorio

Predice colapso de
|a materiay orbitas
L ¢ do planctas
Ve =G
/ Singularidad —

¢ Por qué existe la materia?

Mecénica Cuantica
No hay colapso del electrén
Orbitas de energfa discreta
(REMPE)

Dualidad particula-onda

Ecuacion de onda
Principio e incertidumbre

Gravitacion clasica
Potencial de una particula a distanciar de la
M (masa puntual en el origen)

Colapso del electron
¢ Por qué existe el espacio-tiempo?

Relatividad General

¢ Por qué existe el espacio-tiempo?

L e pe———

G, + Ay,
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0 be zero fox aimpiicay), . = then
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Solucién de Schwarzschild

hild coordinates (t,T, 0, 8) equivalently, the ine element for

proper ime) has the form
i =dart = (1- ) ar - (1-2) " art - e,

‘where d2? is the metric on the two sphere, ie. df2” = (d6* + sin® 0.dg*)

Roforoncia: hitpslen wikipedia orgiwikiSolutions_of_the_Einstein_field_equations

Motivacion para el estudio de nanoestructuras ..

Creaclon de nuevos materiales

Cuasi cristales

Gases nobles

Clusteres metalicos, cobre, oro y aluminio

Computacién quéntica.

Mejorar el entendimiento de formacion de materiales

+ LJy Morse son modelos simples con gran poder predictivo

Clasificacion e identificacion geométrica

Nano maquinas

+ Potencial e energia de la superficie (PES)

* Virus: muchas interacciones dependen de su forma y estructura

+ Disefio de Nanoestructuras

+ Conductividad y trampas de particulas

Computacion Quantica

20200906: Google: Arices about custors of Lennard Jonas. About 240,000 resuls (047 soconds)

20210906: Google: Arices about cusers of Lennard Jones. Cerca de 505,000 resufados (048 segundos)
220501: Google: Aticles abous chustes of Lemnard Jones. Gorca d 333,000 resutados.(0.27 segundos)

20240505 Google: Artics about clusters of Lemmard Jones. Aproximadamerte 195,000 resutados (0.10 5)
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ol s uerzas intermoleculares atractivas o repulsivas

Creacion Nanoestructuras

Aplicacién de Técnicas de Microscopia de Fuerza
Atémica y Ultrasénica en Hidrogeles Poliméricos,
July 2014, Angelo Lusuardi

Lo nuevo para el disefio es usar la fuerza de interaccién
para empujar las particulas a lugares deseados

Nanoestructuras y medicina

Desarrollan método con polimeros naturales para
«l tratamicnte de quemaduras

» E1 procedin <alex con
sy waa e

heridas, sennla

¢ Por qué existe la materia?

Fa0, Equilibrium

T antactiva

Interacci6n de Van Ders Waals
Potencial de un par de particulas a distanciar

1. No se fusionan las particulas, >0 se repelen
or de r*. Conjunto B

s de distancia
3. Zona asintotica de baja atra

on

m et . o . Syl . L . O
l i ofmncome pocnial-<oezy fncions

e
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Normalizacion del Potencial de Lennard Jones

Lennard Jones (LJ)
vir) = 4z (H &) ronc=

Sotuciones: 3. Y (§ivT +

Normalizado
(b = &)

Por Slgebra se cumple:
1 Lrie) v

s

LIir/ ) = U(r)

Reduccion de pardmetros
Simplificacién por cambio de métrica (; G. L. Xue 2)de r* = ¥Za r* = 1

Potenciales de pozo de LJ y MO, MR J20N

Ma,r)
MR(r)
MO

da-eli-r] _)

M(6.r)
M(5.3554.1)

uilibrio alrededor de r*. Conjunto B (bond) aris
Conjunto NB de aristas-diagonales de
3. Zonaasintética de baja atraccion, r 21.3

Bonded sef (8): . D. Marcnas and C. A. Floudas. Global minimum Pofential Energy Conformations of Small
Molecules. Journal o Global Optimization, 42135-170, 1994

Pozo de potencial: P. M. Pardalos, D. Shalloway, and 6. L. Xue. Optimization methods for compuing global

Problema de optimizacion local de

ks
. Cloi ik
clusteres
PT(C,) = min vy
donde ILJ34_N5BT, Kg,

vij = MR(ri;), LI(rij), MO(ryy) *
T I S

riy= (@i =)+ () + ()"

(@hs Y 21) sk =1,...,m. LJ(LJ34)=-150.0445

€y = {P1, .., Pa}, p; € R?, coordenadas arbitrarias dadas, n es el nimero fijo de particulas.
Las coordenadas del optimo local se obtienen de

IPT, = arg min Z vy

1<ffen
1PT, es un clister optimo local del potencial PT, IPT, = {gy, . qu} 4 = Gty ) € R
son las coordenadas de la configuracion local minima de PT y se comporia como un
punto estacionario, o sea, no cambian al repelir Ia minimizacin.
Un grafo completo K, representa al clister de n particulas, ya que sus arislas
corresponden con todas las interacciones de pares de elementos que aportan al

minima. functions. Journal ), 4(2):117-133, 1994, .
potencial.
10780 1178
N A Resultados (1): Contribuciones de By

. . ; Unpais . . ;2 . -] : =]
Problema global de n particulas de minimo potencial  ceim s VISUalIZaCIOﬂ de ClUStereS Clonda Bt NB al potencial .}

— in " Conjunto B: Aristas de distanci: 0.7,1.3 Conjunto B: Aristas de distancia en (0.7,1.3

PT(C0) = oo los cilisteres de tamaiio n™ ™ Z Vi onjunto ristas de distancia en (0.7,1.3) Representacion . } 3

1si<jsn

donde v; ; = PT(pi,pj), p €R:n
numero de particulas y PT puede ser
MR, LJ, MO u otro potencial

Una ia es resolver los o

el nimero de elementos 2,34,...n,....

Los posibles 6ptimos globales (0PT,) de PT corresponden con los
IPT,, de menor potencial PT encontrado hasta el momento.

“oLJ34_N5BT=ILJ34_NSBT
LJ(0LJ34)=-150.0445

LJ(LI34_1)=-148.4022 LI(LI34_2)=-142.3567

oLJ34, K, = (oLJ34, B(oLJ34))  convencional sin los
enlaces de B entre

capas

Las aristas que no estén en B se denominan
diagonales y forman el conjunto NB.

PI(IPT) = PT(B(IPT)) + PI(NB(PT))

El potencial se en las de las ligas (aristas-bond:
de By de las diagonales de NB (aristas de distancia 21.3).

CBR®
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0.2 8%
| 92%, 88%
|BOPTn)| 12n _, oMRS55, 0LJ55, oMOSS

iMn-so0 (5GP < imnosoo {75 =0

4] es el total de aristas

PT(IPT) = PT(B(IPT)) + PT(NB(IPT))
- Bapotael , 83% de MO y 87% para MR

+ [Bl es cada vez més insignificante que el total de aristas.

Bonded set (B): C. D. Maranas and C. A. Floudas. Global minimum Potential Energy
Conformations of Small Molecules. Journal of Global Optimization, 4(2):135-170, 1994,

CBR®
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Buen clister minimo local

Propiedades de clisteres de n particulas (n>4):
1. G(IPTn,B(IPTn)) es un subgrafo conexo de K,,ademas, los vértices
de B(IPTn) son todos los vértices de IPTn
2. G(IPTn,B(IPTn)), 3 < grado(vértices) <12
3. Punto estacionario bajo la funcién argumento de la minimizacién:
IPTn=argMinPT(IPTn)
No tienen estructura definida
Los vértices de B(IPTn) no son todos los vértices|
- de IPTn
Los grumos son grupos de particulas en el valle
< de equilibrio que estdn distantes de otros
*— vecinos, o sea no interaccionan y no desaparecen
-4 por estar ligados fuertemente entre ellos
*—+ Potencial "grande”, con nula posibilidad de ser
minimo global

Malos clusteres

Ventajas de la geometria sobre B
« Identificacion
« Comparacién
« Clasificacion

4) Overlying MR (solid) and 1) Particle difforence hetween
OMR3T(wire frane). OMRAT and GMR30

[
Minimizacion LBFGS ™™

Modelo de minimizacién cuadratico de memoria
reducida:
my (2) = f (@) 49k (@ = o) +1/2 (@ — 2)T By (@ — w)
donde = es el minimo local, ), es su aproximacién, 9k
gradiente, B es una aproximacidn limitada de la
matriz del Hessiano de la funcién del problema.
Aproximacién de Taylor de 2do Orden
LJ (z+ h) = LJ (2)+VLJ (@) (T+1/2hTV2LJ (z) hto (h%)
Las soluciones cumplen:
VL)~ 0 Yy LJ(z") < LJ(a* +d)
donde [|df| << 1.

J. L. Morales and J. Nocedal por algorithm 778: L-BFGS-B: Fortran subroutines for
large-scale bound constrained optimization, 2011
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. .z o Clncs e
Codificacion Fendtica
Individuo = Cadena de partes o 6rganos o individuos
N /x”\ﬁ
N4\
*)‘—‘/
Cluster = conjunto de puntos en coordenadas 3D
0.0 0.5 0354
-0.5 0.0 -0.354
0.5 0.0 -0.354
0.0 -0.5 0.354
RETE |

Algoritmo evolutivo por fenotipo

rapaks
Clenc Biics

C. Barron, S. Gomez, D. Romero. A Genetic Algorithm for
Lennard-Jones Clusters. Applied Mathematics Letters, 12(7):
85-90, 1999.*

Las operaciones son con las coordenadas 3D de los clisteres o
latices.

Problemas:
Posible preferencia por repetir clusteres con estructuras

conocidas de la base de datos de los posibles clisteres optimos.
Las coordenadas de dos particulas muy cercanas pueden

generar overflow.

19 20

Algoritmo Evolutivo A2

Genotipo (numero de particula)
Equciodebiseds = Poes Mhiniaci

aootmg ?”

Cliisteres dptimos

Lefiice Cliblea (CB%) =

Latsee cor  TBSEEMIDS (S MmO fuismsl )

21

Codificacion Genética

Abstraccion de los objetos de estudio o individuos por cadenas de un
alfabeto
Individuo = Cadena de genes en una base apropiada de un alfabeto

0,5,7,19,25,27,52,55,58,89,92,95,124

Cluster = cadena de indices de una latice
Codificacion genética por los indices de CBY: de 20479 particulas o bien por

m

Algoritmo evolutivo
Genotipo

Combinacion del DNA de clisteres o
de latice

1,11, 17,26,28,33,38,43,48,73,76,79,

100, 105,110,116,120,347

0,5,7,19, 25, 27, 31,182, 279, 284,290,

292,295,304,314,323,332,342,348,740

iyt

0,5,7,19,25,27,52,55,58,89,92, 100,
105,110,116,120,347, 323,332,342,740

Fenotipo

|

|

|

Minimizacion
Seleccion del de minimo potencial

Mnmizacion  J_L-

Seleccion del de minimo potencial

Problema del espacio de busqueda

Determinar un espacio de
busqueda de los cimulos
de minimo potencial

« Completo: Que contenga
todos los cimulos de minimo
potencial

« Eficiente: Que sea “facil” de
construir y de usar

+ Seria deseable que ayude en
el proceso de minimizacion

los indices de CIF de 20479 particulas, donde las particulas de las latices se
enumeran del centro a las capas exteriores.
Orientado a la geomeria
2200] 2s00] 2ar00]
iy Espacio de busqueda y métodos ol . ok
eficientes para la determinacién de Latice CB

Espacio de busqueda

Construir clusteres con coordenadas aleatorias

« Construir clusteres de todas las latices posibles

I. A. Solov'yoy, A. V. Solov'yov, and W. Greiner. Fusion process of
Lennard-Jones clusters: global minima and magic numbers
formation. ArXiv Physics e-prints, 2003.

- D O
@ LT & =

W A

CB’> CIF=IF+Rot IFY/2

& @

TF=IC+FC IC IR

33 4 Norhy, Sicius and binding of

25 180]

7.

clusteres 6ptimos de Lennard Jones

NrTHOD roR
o

8 de abril de 2005

MIF1739 < IF9483
Posibles clisteres
Optimos globales de
LJ estan en MIF1739

Lernars Jonas custers: 13 £ 2 147} oual
of haica Prysic, 87(10,8166.6177. 1987

25
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Todas las buenas configuraciones conocidas
de minimo potencial de 2 a 2063 particulas

Conjetura: ;Contiene la latice CBY: todos los clister iniciales que
convergen por minimizacién a todos los buenos clusteres de minimo

potencial?

27
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Nueva latice CIF

Northby in [33] dijo “Anticipating
future” sera util juntar las latices
TICTy ”FC” en la latice IF

perT

Barron: La latice CIFRes> la latice IF
mas la mitad CIF rotada para los
clisteres de niicleo N12IR o N13IR

2

Resultados (2) Gl oo

Conjetura resuelta

Todos lo buenos minimos clisteres provienen de la latice CB% o
de la latice CIF

Todas las formas geométricas 3D
de los buenos clusteres de minimo
Minimizacién potenCIaI

sy E L Ee & @ 8
S 3 ¢ Malchmg ® ‘ ‘ . .
T e®T m

Latice GIF

. A
Cobertura de los clisteres o

Para los buenos clusteres minimos posiblemente
globales la funcion r(n) (punto raya negro) determina el
radio de una esfera

r(n) = 0.52n%3% 4+ 0.3

1355 147 300 561 S 1415 2057

Esfera, 1(923)=5.97
| 14147 particulas de H
4 100 200 300 400 500 600 700 800 s00 1000 1150 1200 T w00 re00 2089

. oPT923

3Dm %Manhmg t J & & 8 ‘

Ancho 0.37346 de MO

MO(1 +h)
Note h = 0.1,36h? = 0.36

14573612

Norma<=sum/NmerodeVertices;
Cluster CB %.
Donde Redon() es la funcién que redondea

0.5 0 sea a puntos de CB%
Ancho 0.3333 de LJ

Rot IFY/2 Hay similitudes y diferencias entre los clisteres dptimos para MR, LJ y MO
Proporciona los radios de esferas de CBY que cubren a los buenos clisteres
Articulo en Geometria y enire s laces 8% y GIF para MR (rojo), LJ (verde), MO (azul)
o o Cromien Py Y0 g U 1% =D para los supuestos clusleres de mlnlmo potencial de Morse y
e 2880 20,801 30500
Espacios de busqueda para 1D, 2D y 3D ol Ancho de la vecindad de o Creacion cluster CB de un cluster 6ptimo &5
o Recta, distancia 1 convergencia local
LJ(1) 1
1D!0l!~ i LJ(ry — L 2 LI(1)=0
Tréngulos y hexdgonos LT (r I 3.1 (2(1 : o LJ"(1) =72 Eﬁ: los (i) Vertices de un cluster 6ptimo M
Minimizacién M(a,r)= oft-r (e"1)-2) coordenadaX<=Vertice[i].X; i
®e = M@.1) coordenadaY<=Vertice[i].Y;
2Deeg o o e MR'(1) =72 coordenadaz<=Vertice[i].Z; R n
° = M(5.3554,r) _ Punto CBIij=Punto(Redon(coordenadaX), e i
) MO(1) =
MO'(1) Redon(coordenadaY), d m
y " . Todas las formas geométricas 3D Desarrollo de Taylor MO"(1) = 57.361 .
Puntos de CBY:. Lattice Cubica de 4108 buenos clidteres 48 minimo N *y BT 3 @ Redon(coordenadaz)); o 1
Bravais Minimizacién P9 F* 4 h) = fr*) + hf' () + S () + o(h?) sum<=sum+Distancia(Vertice[i],CB[i]); n z
LJ(1+4h) = -1+ 36h2 Ancho 0.3333 de LJ Fin_para
‘ L X X J . ‘ MR(1 +h) = -1 + 36h2 Ancho 0.3333 de MR REGRESA: ‘: i
o i
o
n

o8 7T _wm

Hay similitudes y diferencias entre los clusteres optimos para MR, L] y MO e |

La exploracion de CBY: abarca todos los buenos clisteres.

32/80]
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Equivalencia entre latices CBY. y CIF

Cluster de latice CIF

Latice CIF de 20479 vértices | y(e5” P12 5770493

Minimizacion

Matching (===

Minimizacién

Posible cluster minimo global
LJ(oLJ55_N13IC)=-279.2485

e <

PCBS5 de oLJ55_N13C,

Latice CBY de 20479 vértices LI(pCB55)=1004.6763

3480

34
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La “Norma” es menor a  Ancho 0.3333 de MR
Ancho 0.37346 de MO

33

iz

Geometria il

Grafo G=(V,A) donde V es un conjunto finito de vértices (puntos
(x3,¥1,2;) en 3D) y Aes un conjunto de ligas entre vértices.

Una cara (C) en 3D es una superficie de al menos 3 vértices coplanares.
Los buenos clisteres cumplen (V,B): B < A cuyas aristas tienen longitud
en (0.7,1.3).

Grafo en 3D que cumple la ecuacion caracteristica de Euler
que relaciona la cardinalidad de los vértices, caras y aristas:

V+C=A+2

Cubo: V=8, C=6, A=12 No se consideran subdivisiones de caras

T / V+C=A+2
. LU
" >/: 1+2=3

36/80]
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Local optimality of the cores N13CPA

|K13=78, |BI=36, [NB|=42
Nucleo N13CPA_ABA

. LIB)=  -35.8436
> LJ(NB)=  -5.0778

LJ(LJ13)= -40.9215
N13CPA_ABA

The 7-particle .
hexagonal flat cluster |
maintains its shape
by adding 6 particles
in equilateral
triangles, with the

same or opposite N13CPA ABC
direction. -

[Kyl=78, [BI=36, [NB|=42
Nucleo N13CPA_ABA
-35.8598
-5.0247
LI(LI13)= -40.8845

LJ(oLJ13_N13IC)= -44.3268

Euler's characteristic

Figura
NI

i n-.

LI(Cluster)

N2

ABA
NI2CPAAB

NIZHEXPRISIC
NIZHEXPRISIR

Ni2IC 1230 | 75
oLi2NTPEP |12 |30 | 20 | 479676

-
LJ(oLJ13_N13IC)
=-44.3268

Resultados (3) m%

El cimulo oLJ13_N13IC es el cimulo minimo global
del potencial de Lennard Jones para 13 particulas

Este es el primer resultado de optimalidad global para el
potencial de Lennard Jones para n > 4.
Articulo publicado en IEEE 3rd Intemational Conference on
Electronics, Control, Optimization and Computer Science
(ICECOCS) Diciembre 1-2, 2022.

azzel 8.8 39760
37 38 39
Resultadqs (4): Disefio de Nanoestructuras m% = Nucleos para clasificacion m@
Nano-vehiculos Conductividad y trampas de particulas automatica
Estructura hexagonal ILJ72, Nad | Figwe | Nuw Fige
exhibe tubos de muy bajo re—
potencial (azul claro y \
;& blanco) entre las celdas el N
hexagonales -
1LJ627 con oLJ13_N13IC. | ‘ . AN s A
Trampa abierta, celdas Wi € [17 ol S

1LJ3526 con oLJ92_N4T

ILJ652 con oLJ38_N6OC

e e

1LJ669 con oLJ55_N13iC

hexagonales alineadas
(tubos azul claro)

Trampa cerrada, celdas
hexagonales rotadas 30°
grados (tubos rojos)

Nioe NP
Otk 52 | g i

[ﬁ

cere Do articulos 1LU3473 con 0LJ39_NTPBP CBR® e
40 41 42
Familias de clusteres por su nicleo .2 OLI38 N60OC, OMO38 N6OC, OCM38 2t Transformacion oLJ37 N7PBPa .22

Crecimiento de IC (N12IC, N13IC), IR(N12IR, N13IR), FC, IF, N4T, NSBT,N60OC,
N7PBP y CBY

267 | 4013 | w261

Tibla 2 Catnparison of tho mirsher of particlos for clisters with e tho 1€ lattico, FC Iattice (the

Jo IF (1CFC) Ittice, NAT Intiee

clust  FO corm magic i
Tattice, NTPBI lattice, aad T lattice

CBY contiene a todas las familias o sea contiene todos los buenos clsteres de
minimo potencial.

5 @

 N60C versus OMR38 N7PBP

MR=MO(6,r) (rojo)
LJ (verde,
MO=M0(5.3554,r) (zul)

43

44

ILJ37_N60C

Se comprime con ‘(* Se minimiza con ‘u’y
Se carga con cbLJ hasta que el factor de se obtiene
0lj37_N7PBP.txt expansion-compresion ILJ37_N60OC
a 0.1

LJ(0LJ37)=-167.0337 € LJ(ILJ37)=-166.8226

4580

45



ILJ38_N8CB

Se expande con
‘8" hasta que el
factor de
expansion-
compresion sea

Se carga con cbLJ Se mi

0lj38_N6OC.txt
LJ(0LJ38)=-173.9284

Transformacion oLJ38_N60OC a

obtiene ILJ38_N8CB
LJ(LJ38)= -143.2849

o

inimiza con ‘u’y se

i n-.

Histograma por nicleos de los posibles clisteres minimos globales

R 14%, LT 14%, MO 20% MR 86%, LI 86%, MO 80%

220 T MR (rojo)

o | MO (azul)

N KA

Las formas pentagonales (N7PBP, N13IR, N12IC y N13IC) son importantes
y coinciden con la abundancia de los compuestos metalicos

Pozos de potencial

-

o
21020 0080 60 0 80 w000 198 0 0 1

“ &
@ 9§
\\\ Ll Gl (%) Matching . ‘

“ ®Los posibles éptimos de . viven en
CB'/,

2
¢No se ha verificado para CIF aun?

i n-.

M(a,r) = e0r)(elalt=r) _ 9)
MR(r) = M(6.r)
MO(r) = M(5.3554.1)

Minimizacion

4680 i 45780
isograma pornicecsde 0 pozos de potrcil: L, UR, O, . Cambios de ntcleo » MR(173), o =
o b MO(290) Cho s Posibles 6ptimos globales: |/, MR, MO, o
950 1 e ,
s00
o0 13 £ 7 309 561 923 .
oo Niace N13CP g
70 NiGc [ - NiscH s - ol
8s0 - N12IC N12iC/| J bl e £ =
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Las formas pentagonales (N7PBP, N13IR, N12IC y N1
Con aparecen los N6OC y los N13CP

3IC) son importantes
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Pozos de potencial “anchos”

Predice un colapso, las particulas se ubican en la zona de
rechazo y adquieren tienen potencial positivo

Los posibles dptimos de
3My 4L atn no tienen
espacios de busqueda
apropiados.

0412060

t

Nicleo tera. capa

Heuristica: las capas de particulas se
determinan por el peso de su potencial
positivo

41(2060) =-397037.9604
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03M2060

. Tera. capa
Ncleo P

Heuristica: las capas de particulas se
determinan por el peso de su potencial
positivo

i

M(2060) =-34918.2684

s4/00)
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Estimadores para problemas de optimalidad global de
crecimiento discreto

Determinar el minimo potencial (V) de conjuntos de n
elementos donde el potencial depende de todos los pares
de elementos, o sea proviene de un grafo completo K,
& min Viag Minimizacion global: sobre todos los conjuntos
& min Vig de tamafio n = 14,15,....n-1,n
i Posiblemente no se conocen todos los arreglos
- iV, espaciales de n elementos
- min v, Dificiles de resolver
. Alta complejidad
Proposicion (estimadores de frontera). Para cualquier conjunto de supuestamente
minimo global de 'amaﬁo n>>2, se cumple:

DS IV (eall £ TV Gensn)

donde IV(c(+)| es polencial del conjunto respecto a todas Ias interacciones a pares de los elementos.
Anénimo revisor: La aportacion de los Frontera soluciones
optimizacion h es teerica y perd to con los avances de la

‘computacion clasica y de la computacion cuantica
Carlos Barron Romero. Estimadores de Frontera para los supuestos cisleres conseciivos de Sptimo potencial gobal,
Avances en Ciencias e Ingenieri, Vol. 14(2), 2023, Publcado: Enero 14, 2024. ISSN 0718-8706.

5680}

56

Metodologia de Control
Optimo sobre la ecuacién
de onda clasica y sobre la
ecuacioén de onda semi
lineal cubica y
adecuaciones para un
manejo eficiente de
grandes sefiales

Ing. Salvador Castillo Alvarez
Dr. Carlos Barrén Romero

Martes 9 de abril de 2024
Seminario de Investigacion del Area:

‘Algebra, Geometria y Computacion
Cientifica

59780
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29, 36 y 39 nuevos resultados CBR, se verifica para clusteres cuanticos

chcamac JZPE table html 57,50
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Motivacién

ey

* Acidente nuclear de
Chernobyl, Ucrania (1986)

il [

@ CONAHCYT|

« Catastrofe industrial mas
grande de la historia: Bhopal,
India (1984)

s0/80
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Concluding Remarks

Mathematical Modeling, Variatidﬁ?
Discontinuous Galerkin Methods, T hgt
Optimality Conditions, Discretizatipm;
Gradient, dG-Methods, Radiald&

Applications for \
Traffic Flow, Cori) 1

Computational Science s
Century Scienc

Roland Glowinski's Workshop



Que impartira ol profesor Roland Glowinski.

Lunes. miércoles y viernes de 10:00 a tas 13:00 hrs.

ICIAM 1995

B e o ey yesearen 1971 Roland Glowinski (1937-2022)

R. GLOWINSKI, “Numerical Methods for Nonlinear j;t/:g:e::oms Lions (1928-2001)

ot 1010171500031 b388s22787 Approximate Controlabiy for Distributed
Parameter Systems. Encyclopedia o
Mathematics. Gambrigde University Press, 2008,

Control Exacto y Aproximado sobre
Ecuaciones Diferenciales Parciales

I frontera de 0  RY, d=1,2,3,..

A es un sistema de EDP para la
variable de estado y (escalar real)
que depende de

) EQ=0x[0T]

Para A se requieren condiciones de
frontera, por ejempl
Condicién de inicio: y, = y(x,0), x € @
Objetivo o meta: y;(x), x € @

Problema de control

AW, x,t) = B()
wes la variable de control, en
puntos,  pequefias  regiones
(control  distribuido) o en la
frontera (fijos o adaptables)

Control exacto

Existe en un espacio apropiado de Ay B
YCT.0) = yr(x)

Control aproximado

) =1 eqliuliPaxde + 5 _olyGe, Tw) = yr (ollPdx

donde y(x,T,u) es la solucion de A(y,x,t) = B(u)

Aspectos considerados al modelar con Teoria de Nash Equiliria for the Multiobjective Control ,
Control Optimo a fenémenos fisicos o quimicos of Linear Partial Differential Equations MetOdO|Og|a de
dados EDP A.M. RAMOS, R. GLOWINSKIAND J. PERIAUX
We detine the control spaces
. Est;ljdiar el comportamiento de objetos o fenémenos fisico-quimicos ey T RRERED,  WEEIERO 1. Pasar A(y, x,t)=0 a un sistema
en fluidos. @ 2= D0 =
« Auntiempo T (o sea dado un horizonte) se desea que el Sistema Finally, we wiven by controlado ‘A(y' X, t) - B(u)‘
se comporte 0 aloance una meta dada. ) - et 2. Construir la discretizacion en el tiempo
+ Para sistemas lineales el control exacto es posiblemente
equivalente a la estabilizacion del Sistema. SSD | bt del problema.
« Conocer la ibili ir ibi y la cor DO =y et jacio At
+ Laseleccion del control tiene relacion con la norma seleccionada For every. (oxs e o 005 = 25 P ) 2 it o3 3. Calcular la variacién 5] .
:ara (enerl; un espat‘:io fzncional a:ropiat:o pal;a ./!(y,‘x, t) =B(u). is defined as i ‘,( ) 5 4. Calcular (SYAE’ y construir la discretizacion
« Hay muchos ejemplos de concordancia (éxito) entre las dr=lrmEutnZia:  ing, L
simulaciones numéricas (Computo Cientifico), los correspondientes il £ Completa (eSpaClO-tlempO).
z);?;gr:emos en el laboratorio y los disefios de aeronaves y . e 5 Adaptar e| Método del Gradiente
Conjugado al Problema.
ek | I | o |
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Taller: Introduccién al Control Optimo en Ecuaciones Diferenciales
Pa

jales (sesiones I y IT)

Carlos Barrén Romero

Tnternati

il Seminar on Applied Analysis Evolution Equations and Control
Notas del curso
A BRIEF INTRODUCTION ON THE OPTIMAL CONTROL OF
PARTIAL DIFFERENTIAL EQUATIONS
Roland Glowinski
Workshop en Métodos Numéricos de Optimi
le Control Optimo en PDE,
Guanajuato, 2006.

May-2011

azc.uam. lications.html

25.C. Barrén-Romero. Introduccion al Control Optimo en Ecuaciones Diferenciales
Parciales, Notas del curso impartido en International Seminar on Applied
Analysis Evolution Equations and Control, 2011.
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Motivacion para combinar la ecuacion de onda clasica y la
semi lineal cubica

Yt — Yoz = %
+ Waves and control o, — g, 4+ 9° =0
Robotics

Weather control

S §

€ Batn and LA. Kkadiris. A Comvex
P Mt o Opical Haman

Nuevos sonidos, movimientos, sensaciones (haptics, Workahop an Video Survellne

RVA), criptografia, ocultacién-invisibilidad (stealth), ... (1909 kel €A Noember 72003

Adecuaciones para un manejo eficiente de grandes sefiales:

1. Implementar la rutina de Cardano para la solucién de polinomios cbicos en lugar del
algoritmo numérico de Newton-Raphson.

2,_Implementar discretizacion por buferes. 71/80]
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Problema abierto

Problema abierto control exacto (Jacques-Louis Lions: Hasta siempre, E. Zuazua)
“Estoy seguro de que a Lions Ie hubiese gustado conocer 1a respuesta y que ésta exigira
de ideas innovadoras con respecto a lo que hasta hoy se conoce.”

Consideramos la ectacin de ondas semilineal

g P = utz) @ (0.1)x(,

y=0 para e (0.T); w
y(0) =w, w(O0)=u e (0.1).

o) =w() =0, ®

Z7] X Tuanc ¥ K. Zoasin, B

et controllability of the setnilinear
u “Open gro i rmothematical systems thoory wid contmi”
blicacidn,{ http://uwns.inma ucl.ac.be/ blondel/op/)

Respuesta en Control Optimo Aproximado Numérico:

No hay controles puntuales para regresar al estado Z,=0,Z,=0 de una perturbacion.
C. Barron-Romero, On the controlability of a Cubic Semi-Linear Wave Equation,
Interational Conference on Control, Decision and Information Technologies,
CoDIT'19, Paris, France. https://ieeexplore.ieee.org/document/8820332

72/80)
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Generador de sefales de Control Optimo
para la ecuacion cldsica y semilineal cubica

Tesis de Maestria en Ciencias de la Computacion
Salvador Castillo Alvarez, Matricula: 2213800547 -
Directores:
Dr. Carlos Barrén Romero
M. C. Rogelio Herrera Aguirre
Area de Algebra, Geometria y C ion Cientifica, UAM

- 14T by (1
Minimizar J(') = 5]; Hr”"’dﬂ»-zlfu [|w(T) = 2] Pdr+

Clasica - Senmilineal cubica

M

v =vee =) vz -a;) yy-ymtyd= ¥ vidlz —a;)

i=1

Objetivo del Control Optimo sobre las
ecuaciones de onda clasica y semilineal cubica

Condiciones finales

Condiciones iniciales Transformacion de
control 2
?
2

o w0

» =) ||
U

) wo,n=y(1,1)=0 ce '
Sujet
ueee ¥(0) = o, we(z,0) =m
wrx = w(7T) -7
2(0) = (1) =0
i sl
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Evolucién de senales

Ecuacion de onda semilineal

Ecuacion de onda clasica: cubica: Sefiales no pericdicas

sefiales periodicas

Mss una perturbacion,
bifurcacion de sefiales

Més una perturbacién,
se absorbe

7580
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Metas Tesis Salvador

+ Remplazar el método iterativo de Newton-Raphson por el método
directo de Cardano en la implementacion de la ecuacion de onda
semilineal cbica

Usar 3 buferes (M puntos discretos en L) para los calculos
numeéricos, en lugar de una gran matriz (N)(M) para tiempo y
longitud (L).

2Mejorara la eficiencia al “minimo tiempo de ejecucion”
* Hacer audibles los resultados y generar nuevas sefiales

‘ 4 Semiineal
) Cubica
Clasica

W

1er.Resultado del Control Optimo sobre la
Ecuacion de Onda Clasica

R. Landauer, Irreversibility and Heat Generation in the Computing Process,
IBM J. Res.Develop, VOL. 44, No. 112, January/March 2000, p. 261-269

“Borrar informacion requiere energia y hay un aumento en entropia”

A 0
—_—

" o
o La evolucion natural de una onda 0% o
O 09000 [ asicanobora 6n gratis o
T ~ -10C° T 2 -10C°
Conservacion de energia: Pot(y)+ % y; >= Constante
Minimizar gy =2 a2 [y ~ sgl|Pdz
) =3 [ olPaes 2 [ int. 1) - solfPar+ >0

El control “absorve’: y, es cercana 2,0, Y(xT) es cercana az,=0, 0 sea no se

borra gratuitamente y aumenta la entropia del sistema
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Aplicaciones del generador de sefiales con Control Optimo
para la Ecuacion Clésica y Semilineal Cuibica

§ Semiineal o
Cibica Encriptacion
Multimedia
Sefiales para realidad virtual
Animacion
Distorsionador de audio
Ruidos

79180

AL

g L s
168 L (pu - PuZusicson) (755 ~ 757
distancia Euclidiana entre dos puntos de R®.

;Cudl es el dominio y el rango de la funcion potencial anterior para 25 particulas?

) donde p; € R?, la funcién d(-) es la

ione: O _ 9V =
2.- Se tiene: T
Ye(x,0) = 0,x € [0,1],
¥(0,6) = y(L,t)=0,t€[0,1].

Sea f(xt) n(7x) cos(mt), ¢por qué es solucion del sistema anterior?

Conclusiones y agradecimientos
Fomentar la felicidad de las personas y el gusto  El software de Cémputo Cientifico es.
por las ciencias, la cultura, las lenguas e de importancia estratégica para la

idiomas, la naturaleza, Ia filosofia, las letras y ;- o> ¢
las artes, y en particular por la Matemiticas es  NVeStigacion por su interaccion con

Osujeto a

una meta de una sociedad moderna, justa y las Ciencias y Tecnologias. Es mejor
respetuosa acorde al lema de la UAM: Casa  desarrollarlo que adquirirlo.
abierta Crear en la UAM: Posgrado, doctorado

b1, Carios Barmén Romero en Ciencias de la Computacion.

cbarron@azc.uam.mx
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Creacion y borrado de un bit de informacion

Oa1 1control 1 a0
EmNy B N
5 controles
R "
» Ve, U
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