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Simulation framework for multi-scale

Resultados resumidos

Modelado de sistemas nanohabilitados
mediante simulaciones multiescala complejas

El proyecto SIMPHONY, financiado con fondos europeos, sirvié para idear y
desarrollar varias herramientas especializadas de disefio de modelado multiescala
capaces de reducir el tiempo necesario para descubrir dispositivos nano y
microfluidicos innovadores destinados a aplicaciones biomédicas, quimicas y
energéticas.
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El modelado preciso de sistemas
nanohabilitados exige el uso de complejas
simulaciones multiescala y estrategias
multimodelo capaces de asociar los
fendmenos pertinentes a las escalas nano,
micro, meso y macro. Aunque las
herramientas y los modelos de simulacion
disponibles en la actualidad pueden describir
con precision un material en cada una de
estas escalas por separado, la investigacién
carece de un marco de simulacion multiescala
integrado que proporcione vinculacion y acoplamiento sin fisuras de los diversos
modelos que operan a distintas escalas.
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El proyecto SIMPHONY, financiado con fondos europeos, contribuy6 a resolver este
desequilibrio mediante el desarrollo de un sencillo entorno integrado de modelado
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multiescala para materiales nanohabilitados y sistemas mediante disefio. «Uno de
los principales objetivos del proyecto era desarrollar una plataforma ampliable y
abierta para integrar diversos paquetes existentes de simulaciéon y pre y
posprocesamiento, tanto de cddigo abierto como comerciales», explica el
coordinador del proyecto, el Dr. Adham Hashibon.

Segun Hashibon, esta integracion se consiguié reuniendo los paquetes de
simulacion dentro de una interfaz eficiente e interoperable disefiada e implementada
en un lenguaje de alto nivel (Python) con una interfaz de programacion de
aplicaciones (API) para el mundo exterior. «<Puesto que este sistema permite vincular
y acoplar codigos, el marco del proyecto SIMPHONY brinda una plataforma para el
desarrollo de una nueva ciencia multiescala», afirma. Las herramientas de modelado
integrado en el proyecto abarcan todos los modelos en todas las escalas, incluidas la
electrénica, atomistica, mesoscdpica y de continuidad.

Varios resultados importantes

El proyecto SIMPHONY ha producido varios resultados importantes. Por ejemplo,
mediante la realizacién de una taxonomia de comunicaciones inter e intraprocesos, y
de requisitos de los datos que exige cada uno de los conjuntos de herramientas y
modelos, los investigadores desarrollaron un conjunto inicial de requisitos de disefo
de software de alto nivel para los envoltorios (wrappers) de interfaz y las estructuras
comunes unificadas de datos (Common Unified Data Structures, CUDS). «CUDS
ofrece una capa de interoperabilidad entre todos los modelos y el software de
simulacién», explica Hashibon.

«Un resultado importante de este trabajo fue el desarrollo de una ontologia basica de
aplicaciones y modelos computacionales».

Otro resultado relevante fue el desarrollo de los atributos comunes basicos
unificados universales (Common Universal-Unified Basic Attributes, CUBA) como
una nomenclatura y metadato comunes para el modelado y las aplicaciones
multiescala. «Mientras que los CUBA definen esencialmente un metadato para el
modelado multiescala, las CUDS definen el esquema pertinente de los metadatos»,
asegura Hashibon. «Juntos, facilitan el transito fluido de informacién y la
representacion de modelos y datos en todos los subdominios, permitiendo asi que
los modelos se acoplen y se vinculen a la perfeccién».

La eficiencia del marco de modelado

Partiendo de los requisitos generales y de las especificaciones de las CUDS, los
investigadores del proyecto desarrollaron dos tipos de envoltorios de interfaz para
modelar motores. Esto se tradujo en un conjunto de aplicaciones de simulaciéon que
cubren todos los modelos y escalas, incluidos los tres principales dominios
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computacionales para sistemas entrelazados, de particulas y en malla.

«El proyecto SIMPHONY consiguié demostrar la eficiencia del marco de modelado
en campos pertinentes de la nanotecnologia mediante el disefio y desarrollo de
varias herramientas especializadas de disefio de modelado multiescala capaces de
reducir el tiempo el tiempo necesario para descubrir innovadores dispositivos nano y
microfluidicos destinados a aplicaciones biomédicas, quimicas y energéticas»,
concluye Hashibon. «En concreto, aborda los sistemas de nanoimpresion, NEMS
(sistemas nanoelectromecanicos), proceso de conformado de espuma y
aplicaciones microfluidicas».
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