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R =
esumen
El estudio de cumulos de 6ptimo potencial de pocas particulas

resenta una variedad de formas o figuras que son faciles de
identificar con las redes IC y FC (Northby, 1987), CB %2y CIF
(Barrén , 2022) pero para algunos potenciales aun no se tiene una
convencion establecida de representacion.

En esta platica se presenta el consenso de representacion para los
clusteres de minimo potencial global de Lennard Jones y de dos
otenciales de Morse similares, junto con un tercer potencial de
orse con su pozo de potencial mas cerrado que el de Lennard
Jones. Se describe el problema abierto de representacion
geométrica para otros potenciales con pozos de potencial mas
abiertos que el pozo de Lennard Jones.

Palabras clave: Nano Clusteres, Optimizacion Global, Nano
Estructuras, Clusteres de Lennard Jones, Clusteres de Morse,
Clusteres de Thomson.
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Metodologia i

La quimica computacional o sea la modelacién
computacional 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, tecnoldgicos y econémicos para el desarrollo de
las areas experimentales y tedricas de la Fisica y Quimica.

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

Matematicas Discretas Funciones de D_O,tenCial
Computacion Cientifica Optimizacion
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Motivacion para el estudio de nanoestructuras cobiin

Creacion de nuevos materiales

» Cuasi cristales

» Gases nobles

+ Clusteres metalicos, cobre, oro y aluminio

« Computacién quantica.

* Mejorar el entendimiento de formacion de materiales

* LJy Morse son modelos simples con gran poder predictivo
« Clasificacion e identificacion geométrica

Nano maquinas

» Potencial de energia de la superficie (PES)

» Virus: muchas interacciones dependen de su forma y estructura
« Disefio de Nanoestructuras

» Conductividad y trampas de particulas

Computacion Quantica

\icaptzakes
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Creacion Nanoestructuras

o, sogacagons Coamel e satsece

—~3

Aplicacién de Técnicas de Microscopia de Fuerza
Atdmica 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
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N t t d . . Ciencias Bisicas
Desarrollan método con polimeros naturales para
el trat i de q duras
» El procedimiento consiste en combinar metales y sales con
i para crear peli que cubran y sanen las
heridas, sciiala Gabricl Luna
det clantifica
B Fernanoe Camacho Servin uege de demscar =l papel en satay
investigaciones de la bidloga celular
Maria Cristina Velasquillo Martinez,
IR v o S 1 Instimie Nacional de
6/40
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Panorama de la presentacion

* Descripcion del problema
* Resultados previos

» Funciones de potencial

* Geometria

Clasificacion por nucleos
* Nuevos resultados

La estructura geométrica (lenguaje) resulta
de la union de las propiedades de pozo y
grafo (simbolos).
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The Thomson Problem and Spherical Crystallography

‘ 1904: 7., Thomson asks how particles pack ‘ ®Continnum elastic theory (with M. Bowick and A.

on a sphere — relevant ta viruses, colloid-conted | | Travesse!) shows that the S-fald disclinations

droplets, and multielectron bubbles in helium e e

@ Finding the ground state of ~26,000 particles
on a sphere is replaced by minimizing the energy of
only ~ 250 interacting disclinations, representing
points of local - and 7-fold symmetry.

® Grain boundaries in ground state for Ria > 510
h i for the i

stability and porosity of collsidosomes, proposed as.
delivery vehicles for drugs, flavors and fragrances.

Simian virus SV40 A ro T . -
{radius R) - Wi . i

Ordering on a sphere = a mimimum of 12
5-fold disclinations. as in soccer balls and

fullerenes -- what happens for R'a i)
5) embedded in
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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,

& MminVvig Minimizacién global: sobre todos los conjuntos
#® mMmin Vs de tamario n = 14,15,...,n-1,n

s Posiblemente no se conocen todos los arreglos
- omin Vv, 1 espaciales de n elementos

@ o min VvV, Dificiles de [esolver
Alta complejidad

Proposicion (estimadores de frontera). Para cualquier conjunto de supuestamente
minimo global de tamafio n >> 2, se cumple:

n+1 K n—1

i IV (enaa)l £ |V (en)l = nEl |V (ens1)]
donde |V(cl(+))| es potencial del conjunto respecto a todas las i i a pares de los
con crecimient menor al imi lineal.

Carlos Barrén Romero. Estimadores de Frontera para los supuestos clisteres consecutivos de éptimo
potencial global. Avances en Ciencias e Ingenieria, Vol. 14(2), 2023. Publicado: Enero 14, 2024. ISSN
0718-8706. 8/40
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Morse p=3,6,10y 14

29,36 y 39 nuevos resultados CBR
10/40

Universidad
Auténoma
Metropolitana

Casa sbiera al timpo Azcapotzalco

p fcongresotemaci
o, 2023 i
coNGRESO INTERNACIONAL \icapotzaleo
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Potenciales de pozo de LJ y MO, MR
La experimentacion numérica en este trabajo utiliza dos funciones de potencial de Van
Der Waals que cumplen las propiedades de un pozo de potencial (Pardalos et al.,

1 2 Y ;
1994): LI(d) = 5 — o [verde] Morse (& d) = e5(-d)(80-d)-2)

Desarrollo de Taylor de segundo
09 orden a la distancia optima 1

MR(1+ k) = —1+ 36h?

f\ L1+ ) ~ —1 + 36k,
57.361
MO(1+h)=—-1+ —— h?

096 098 1 102 1.04 1.08

MR(d)=Morse (6, d) [rojo] y MO(d) = Morse (5.3554, d) [azul] (ver Barrdn, 2022b).

El potencial de un cimulo de n particulas:

P (Crn) = min > g5
1=i=jF=mn
donde vi; = M 1RR(73;5), LT (riz), MOCr;;)
/ 3 3 3
rig=\(wi—=2) 4 (i—w) + (i — )"
coordenadas de las particulas ~ (wr> wr> 26) s k= 1...., 2.
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Problema de optimizacion global de ..

clusteres

1<i<j<n

donde

vij == MR(T’ij), LJ(Tij), MO('I"IJ)

rij = \/(1:1'7 :c])2 + (yi - y])2 + (z, - z])2.

7 particulas de coordenadas

(Tps Yps 2) K =1,...,n.

PT puede ser MR, LJ o MO

Note que el grafo completo K, representa el clister
completo: sus vértices con todas las aristas de pares de
particulas del clister
IPTn denota un cldster minimo local de n particulas para
los potenciales MR, LJ, MO. Con el prefijo o se denota el
posible minimo global.
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Pozo de potencial
A\
F=0, Equilibrium
Tl Tramee 3
”
G}c‘&
2 % Slope, Force = 0
¥ =1

http://www.sv.vt.edu/class/surp/surp95/Yilma/MolecDyn/|j.html

1. No se fusionan las particulas, r->0 se repelen

2. Valle de equilibrio alrededor de r*. Conjunto B (bond set ) aristas en
(0.7,1.3). Conjunto NB de aristas-diagonales de distancia > 1.3

3. Zona asintética de baja atraccion, r >1.3

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.

Pozo de potencial: P. M. Pardalos, D. Shalloway, and 6. L. Xue. Optimization methods for computing global
minima of nonconvex potential-energy functions. Journal of Global Optimization, 4(2):117-133, 1994.

zalco
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|K43|=78, |B|=36, INB|=42
Nucleo N13CPA_ABA

Local optimality of the cores N13CPA
LJB)=  -35.8436
LJ(NB)=  -5.0778

>
N
LJ(ILJ13)= -40.9215

N13CPA_ABA

The 7-particle
hexagonal flat cluster b

maintains its shape 4 @

by adding 6 particles
N13CPA_ABC

[K45|=78, |B|=36, [NB|=42
Nicleo N13CPA_ABA
LIB)=  -35.8598
LINB)=  -5.0247
LJ(ILJ13)= -40.8845

in equilateral
triangles, with the
same or opposite
direction.

LJ(oLJ13_N13IC)= -44.3268
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Euler's characteristic

V4+E-C=2
V|E

2| L)

Figura J
5 [-20.8032

N12IR 12
N12CPA_ABA
N12CPA_ABA
N12HEXPRISIC
N12HEXPRISIR
N12IC
0LJ12.N7TPBP

s
1
2
9
5

6

=-44.3268

Ciencias Bisicas

LJ(oLJ13_N13IC)

tzalco
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: L Algoritmo Evolutivo
P 0z0 d e p Ote nci al Ciencias Bésicas g Cieacias Bisicas
05 LJ(r) = 2 . . ,
i ( bl Genotipo (numero de particula)
4 = — — 4 . T T e
0 L M(a,r) = eloll-)(elall=r) _9) Espacio de bisqueda == Fitness = Minimizacién
0.5
-05 MR(r) = M(6,r) ==
: M()(-r; = M(5.3554,7) “‘ 0oo =
b8 1 12 14 16 1a owom 1 i@ isis Cliisteres optimos =
=]
http://www.sv.vt.edu/class/surp/surp95/Yilma/MolecDyn/|j.html
1. No se fusionan las particulas, r->0 se repelen _
2. Valle de equilibrio alrededor de r*. Conjunto B (bond) aristas en
(0.7,1.3). Conjunto NB de aristas-diagonales de distancia = 1.3 Latiee G q 08 1 12 14 16 18
3. Zona asintética de baja atraccion, r 21.3 Lafiee ﬂ@@ (I@/az) B EJir)
Bonded set (B): C. b. Maranas and C. A. Floudas. Global minimum Potential Energy Conformations of Small e == M(a,r) = oln(elali=r) )
Molecules. Journal of Global Optimization, 4(2):135-170, 1994, o MR(r) = M(6.7)
C e MO(r) = M(5.3554,r)
o moncomvix potemaeneray anchais, Sournl f Gloool Optimiton 42y T8 1998 . Las ﬁﬁ@@ CIF BreseniandolleSelmminmojnoiencial »
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1 1 \icapotzal
Algoritmo evolutivo
Fenotipo Genotipo
Cruza Compinacién del DNA de clusteres o
R =/ de latice
ey T [0,5,7,19,25,27,52,55,58,89,92,95,124 |
Mutacién ‘ 1,11, 17,26,28,33,38,43,48,73,76,79, ‘

3 100, 105,110,116,120,347
v—%ﬁ =2 \x

.'KC} " @ 0,5,7,19, 25,27, 31,182, 279, 284,290,
e _.:L’ = 292,295,304,314,323,332,342,348,740
A2 %

Peinado

;’ ?"i;"ﬁ ; 0,5,7,19,25,27,52,55,58,89,92, 100,

iy 4{ ':> 105,110,116,120,347, 323,332,342,740

. Minimizacion
Minimizacion
Seleccion del de minimo potencial

Seleccion del de minimo potencial

Orientado a la geometria
19/40
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Resultados (1)
Aportacion de B al PT
Conjunto B: Aristas de distancia en (0.7,1.3)

PI(IPT) = PT(B(IPT)) 4 PT(NB(IPT))

El potencial se descompone en By NB
2087

61 w23

11

LT
1.1 1 1 I t i
100 200 300 400 500 600 700 BOO 900 1000 1150 1300 1500 1700 1900 2063

B(OPTn .

B¢ ) =0. Aeseltotal de aristas

i i 12n
limp 00 [A(OPTn) < impseo o~

Es importante notar que

B aporta el ,83% de MO y 87% para MR

Y |B| es cada vez mas insignificante que el total de aristas

21/40
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Resultados (3)

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

Este es el primer resultado de optimalidad global para el
potencial de Lennard Jones para n > 4.

Articulo aceptado en IEEE 3rd International Conference on
Electronics, Control, Optimization and Computer Science
(ICECOCS) Diciembre 1-2, 2022.

CIF es completo, no hay espacio para otras configuraciones

\icapozalco
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Minimizacion LBFGS

Modelo de minimizacién cuadratico de memoria

reducida:
my, (@) = f (2)+gi (@ — o) +1/2 (@ —2p)" By, (z — )
donde = es el minimo local, j, es su aproximacién, gk
gradiente, By, es una aproximacién limitada de la
matriz del Hessiano de la funcién del problema.
Aproximacién de Taylor de 2do Orden
LJ (v + h) = LJ (2)+VLJ (&) hT+1/207V2LJ (2) h+o (h3)
Las soluciones cumplen:
VLI(z*)~0 Yy LJ(&*) < LJ(z" +d)

donde [|d|| << 1.
J. L. Morales and J. Nocedal por algorithm 778: L-BFGS-B: Fortran subroutines for
large-scale bound constrained optimization, 2011.

20/40
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Resultados (2)

Conjetura resuelta

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

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

Minimizacién potencial
lafleoGlbica(cB) D) e Ko @ § B
Matching . ‘ . . .
: el ¥ X TT
Latiee® CIF

Hay similitudes y diferencias entre los clisteres éptimos para MR, LJ y MO

Articulo en preparacion: Geometria y transformaciones entre las latices CBYz y CIF
para los supuestos clusteres de minimo potencial de Morse y LJ 22/40
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Resultados (4) Clncneniton
Diseno de Nanoestructuras:

Nano-vehiculos
B, T
.é:‘ z,:»
ke - 7
gt
CBR® 113669 con o 133_N13IC ™
Dos articulos 24/40
24
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Problema de conjuntos de minimo potencial

PT(Cp) = min Vi
" todas las conf. de ny ;= K

donde wv;j = V(ry;)

T elementos

Un grafo completo K, representa al conjunto de n elementos,
ya que sus aristas corresponden con todas las interacciones
de pares de elementos que aportan al potencial.

Una estrategia es resolver los problemas creciendo o
decreciendo el nimero de elementos 2,3,4,...,n,

25/40
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Buen cluster minimo local

Propiedades de clusteres de n particulas (n>4):

1. G(IPTn,B(IPTn)) es un subgrafo conexo de K,,, i.e., 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 ho interaccionan y no desaparecen

por estar ligados fuertemente entre ellos

Potencial "grande”, con nula posibilidad de ser

minimo global

Malos clusteres

Caracteristicas de los -
buenos clusteres

Las aristas o ligas (bonds) son una conexion directa entre dos vértices
distintos.

La longitud de una arista es menor a r*v2 donde r*es la longitud base
(r* =1 es lalongitud 6ptima del pozo de potencial normalizado)

El conjunto de ligas (Bond set) proviene de Maranas, Floudas,
Pardallos, Floudas, Xue 1994.

Por razones empiricas la longitud de las aristas (bonds) se acoté en el
intervalo: (0.7.1 3). Note que vZ ~ 1.4142

27/40
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Nucleos para clasificacion A
automatica
Nuckas Figme | Nuckes Figure Nucers | Pigwe | Bedkns
Iy NIOPICP
NT - il IC Pricn
T:L\mcdm .__L}. Bt
G\;—]ﬂmhulmu Tinngalr Star pi i I\
= Nue
N6OC ) , m Ieasabedron with cen-
Octabedron iangular Prist A il e
< <
AT] ¢- NICPA AR s
:.W\.B }"1’1’1; br | chrtpuked: & j 3 .\x‘f.r:»l\. ABC [fee)
BiPrim A bep] ¥
~+ 1
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G eometria Cince it
Grafo G=(V,A) donde V es un conjunto finito de vértices (puntos
(x1,¥i,2;) en 3D) y A es un conjunto de ligas entre vértices.
Una cara (C) en 3D es una superficie de al menos 3 vértices coplanares.
Los buenos clusteres cumplen (V,B): B c 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
o '/' VHC= A%2
B . 1 =1
o
N DI
]
28/40
Familias de clusteres por su
Ciencias Bisicas
5 | 6
561 923
N6 8
NTPBP:
CB: (4r'41)
Table 2: Comparison of the mumber of particles for clusters with ratio r for the IC lattice, FC lattice (the complete
elusters IC and FC correspond to the magie mumbers, see [18, 42, 21]), IF (IC+FC) lattice, N4T luttice, N5BT
lattice, NTPBP lattice, and CB lattice.
30/40
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Pozos de potencial

LJ(r) = - E
M(a,’r):e( a1~ T)( (o1~ T) 2)
MR(r) = M(6,r)
MO(r) = M(5.3554.7)

Minimizacién

=4

Matching

Leffes Gilea (63%)

2100 200 30 40 50 60 700 60 000 110 BN 60 ) 1000 2 ) . X
Los posibles dptimos de viven en
CBY/;.
¢No se ha verificado para CIF aun?

32/27
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Ventajas de la geometria
+ Identificacién
» Comparacion
+ Clasificacion
a) Overlying oMR30 (solid) and b) Particle difference between
oMR37(wire frame). oMR37 and oMR39.
31/40
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Histograma por nucleos de los posibles clisteres minimos globales C‘“""“"‘I:?::

MR 14%, LJ 14%, MO 20% MR 86%, LJ 86%, MO 80%

2% T MR (r0jo)

500 +

T MO (azul)

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

33/40

Histograma por nucleos de los pozos de potencial: |/, MR, MO, Arcapotzaleo

Ciencias Bisicas

950
900
850
800
750
700
650
600
550
500
450
400
350
300
250
200
150
100
50
0 L
N4T N5BT N60OC N7PBP N13IR N12IC N13IC N13CP

Las formas pentagonales (N7PBP, N13IR, N12IC y N13IC) son importantes
Con aparecen los N6OC y los N13CP

33

Cambios de nucleo , MR(173), 0N

zalco

MO(290),

13 55 147 309 561 923
N13CP | N13CP
N13IC ’H\ i i N13IC =
N12IC N12IC ‘ n rrﬁ-'—“‘u"
N13IR| 1) fim N13IR
N7PBP | il i \MMI! s NZPBP
N6OC | ol I NgoC
nserl BIE |kl NSBT y"'" i"
NaT| I i NET L
420 40 60 80 100 120 147 309 400 500 600 800 923
923 1415 1415 2057
N13CP | N13CP
N13C —m fh N13IC
N121C SRR i g ) | A N12IC
N13IR i A | N13IR
N7PBP | Eiifige-—  N7PBP (1=
N6OC | | N6OC
NSBT/ o || ] | N5BT
N4T LN il I : N4T
923 1000 1100 1200 1300 1415 14151500 1600 1700 1800 1900 2063
CBR® 35/40
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. L, . . !llln@ﬂ
Posibles éptimos globales: |/, MR, MO,
MR MR MR MR MR MR MR MR MR MR ‘u“\' \Iu‘w \In‘v \lu,r
u L u 5] ) A} L A} u n} MO MO MO MO

MO MO MO MO A0 MO Mo MO MO MO e 0 E s

NP NIC NGO NIIC NIC NHe SRR ST S N
WA LT ARG TS RAAE AT 2

¢
o
@
P

36740
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0

~100,000

200,000

300,000

J-400,0000

Pozos de potencial

1855 147 300 561 923 wis

Ciencias Bisicas

2100 200 300 400 500 600 700 800 9001000 1150 1300 1500

Los posibles 6ptimos de

3My 4L aun no tienen
espacios de busqueda
apropiados.

1700 1900 2063

Predice un colapso, las particulas se ubican en la zona de

rechazo y adquieren tienen potencial positivo 37/27

zaloo
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0412060

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

lucapotzalco

Ciencias Bisicas

Ntcleo 1era. capa

i
4L(2060) =-397037.9604

38/40
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03M2060

1era. capa

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

Ciencias Bisicas

3M(2060) =-34918.2684

zaloo

39/40

o 9 @ @ 2 82
Conclusiones y agradecimientos

Los resultados anteriores son la base de esta nueva etapa para 4Ly 3M.
Identificacion de geometria automatica para

hereda resultados previos: Los posibles dptimos de viven en CB!/,.
Falta verificar para CIF.
¢, Potenciales con pozos contenidos en LJ(12,6) tienen heredan esta geometria?
Hay mucho trabajo de investigacion para 4Ly 3M
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