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Resultados resumidos

Simulaciones por ordenador mas precisas de
sistemas moleculares mas grandes

Los logros del proyecto LCC, financiado por la Unidn Europea, daran paso a una
nueva era de calculos cuanticos precisos relativos a grandes sistemas moleculares,
como nanoparticulas y proteinas.

INVESTIGACION
FUNDAMENTAL

Durante los ultimos tres decenios ha
aumentado la frecuencia con la que se
interpretan distintos fendmenos quimicos
macroscdpicos y mecanismos de reaccion en
términos de interacciones especificas
intermoleculares e intramoleculares. En la
actualidad, esto no solo se utiliza en los
campos clasicos de la fisica y la quimica, sino
también en dreas modernas de las ciencias
naturales como la biologia molecular y la
nanotecnologia. Asi, la quimica cuantica, o la
aplicacion de la mecanica cuantica a los sistemas y fendbmenos moleculares, se ha
convertido en una herramienta integrante de todas las ciencias quimicas, biolégicas
y de materiales.
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Ademas de aportar informacién cualitativa sobre las moléculas y sus interacciones,
la quimica cuantica moderna puede proporcionar informacion mas detallada sobre
los procesos moleculares, lo cual no se puede derivar solo del trabajo experimental,
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como los elusivos productos intermedios de las reacciones quimicas. «La mayoria de
resultados experimentales cuentan con el apoyo de la computacién modernay,
actualmente, la teoria se utiliza mas que nunca para guiar trabajos experimentales
futuros en el sector farmacéutico y en ciencia de materiales», explica Poul
Jorgensen, investigador del proyecto europeos LCC. «El resultado es que tanto el
entorno académico como distintos laboratorios de investigacidén industrial desean
disponer de simulaciones por ordenador precisas de sistemas moleculares cada vez
mayores».

Sin embargo, segun afirma Jorgensen, el problema es que el esfuerzo de
computacién aumenta enormemente con el tamaro del sistema molecular a medida
que se exige mas precision. «Con el fin de evitar este problema de computacién, se
han disefiado métodos de correlacidn local que describen las interacciones
repulsivas fundamentales entre electrones individuales de forma espacialmente local
en lugar de hacerlo de la forma habitual deslocalizada, candnica», explica.

Mejorando el codigo de LSDalton

Jorgensen formé parte del equipo de investigacion que desarrollé el cddigo de
quimica cuantica LSDalton, un programa masivamente paralelo y escalable
linealmente que se utiliza para determinar con precision las energias y otras
propiedades moleculares de sistemas moleculares grandes. Ahora, a través del
proyecto LCC, Jorgensen y su equipo han profundizado en el desarrollo del cédigo
LSDalton. «El objetivo final del proyecto era obtener métodos en agregados que se
puedan escalar linealmente con el tamafio del sistema y con calculos masivamente
paralelos, de modo que se requiera el mismo tiempo de computacidén para sistemas
moleculares grandes que para sistemas pequefnos».

La clave para alcanzar este objetivo era expresar la funcién de ondas del agregado
acoplado en una base de orbitales de Hartree-Fock (HF) locales. «Conseguimos
demostrar de qué modo se puede obtener esta base de HF locales y describir como
se pueden obtener energias de agregados acoplados de forma masivamente
paralelas y con escalado lineal», explica Jorgensen. «Realizamos calculos de
energia y gradiente molecular de forma eficiente y masivamente paralela en distintos
niveles de la teoria de agregados acoplados y, en el futuro, esta misma tecnologia se
podra utilizar para realizar métodos de agregados acoplados incluso mayores, y no
solo para obtener la energia y el gradiente de una molécula grande, sino también
otras propiedades nucleares, como las energias de excitacidn, los momentos de
transicién, el apantallamiento nuclear, las polarizabilidades y el dicroismo circular
electrénico y vibratorio».

Una nueva era para los célculos cuanticos

Los desarrollos realizados por el proyecto LCC, financiado por la Union Europea,
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abrirdn una nueva era de célculos cuanticos precisos relativos a grandes sistemas
moleculares, como nanoparticulas y proteinas. «La mejora en el rendimiento podria
ser positiva para todas las areas de la ciencia y la ingenieria molecular, ya que
permitira aumentar tanto el tamario del sistema molecular maximo que admite la
simulacion, sino también la precision global que se puede alcanzar».

Estos desarrollos son especialmente interesantes en el contexto de la
supercomputacion, ya que el tiempo de proceso hasta la solucidn es la medida mas
importante y, en este sentido, el programa LSDalton se puede utilizar eficientemente.
Asi lo ha expresado el Oak Ridge National Laboratory (ORNL) de Estados Unidos,
donde se encuentra uno de los mayores superconductores, TITAN, y donde en el
plazo aproximado de un afo estara operativo SUMMIT, el superordenador mas
grande del mundo. Alli se utilizé LSDalton para realizar calculos correlacionados
extremadamente grandes en TITAN. «Ahora, el desarrollo del programa LSDalton
continda en el ORNL, donde pronto estara listo para explorar nuevas aplicaciones
complejas en SUMMIT, por ejemplo sobre nanotubos de carbono, grafeno y la forma
cristalina preferida de las moléculas organicas», explica Jorgensen.
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Descubra otros articulos del mismo campo de aplicacion
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Atencion especial al reparto de la «riqueza» tecnoldgica mundial

el
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El perfeccionamiento a escala nanométrica de procesos y materiales abre el mercado para
componentes con mayores prestaciones
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Captacion de los primeros pasos de la transferencia de electrones en moléculas organicas

Tres cientificos respaldados por la Union Europea ganan un importante premio de
Astronomia y Matematicas
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Informacién del proyecto
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Aportacion de la
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