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1. Introduccion

Las futuras aplicaciones de la Nanotecnologia requieren un conocimiento
profundo de los aspectos tedricos y computacionales de todo tipo de materiales y
dispositivos a escala nanométrica. Numerosas areas emergentes, tales como la
Electrénica Molecular, Nanobiotecnologia, Nanofotdnica, Nanofluidica o la Computacion
Cuantica van a dar lugar, a corto o medio plazo, al desarrollo de nuevos elementos de
dispositivos basados en Nanotecnologia. La simulacidn tedrica del comportamiento de
estos dispositivos esta siendo cada vez mas importante ya que nos permitira i)
comprender las propiedades fisicas y quimicas involucradas, ii) visualizar lo que ocurre
dentro del dispositivo v iii) optimizar el funcionamiento vy la fabricacion de éstos.

La descripcion tedrica y el modelado de los nuevos nanodispositivos y los
diversos fendmenos que ocurren en sistemas nanométricos involucra, en la mayor
parte de las ocasiones, conceptos, técnicas de calculo, programas y cddigos
informaticos y aproximaciones tedricas que provienen de campos muy diversos (Fisica
de la Materia Condensada, Quimica computacional, Biofisica, Matematicas, Optica,
Ingenieria, etc.). Problemas que hasta hace unos pocos afios no guardaban mucha
relacion, acaban por estar relacionados de una manera fundamental en el mundo de la
Nanotecnologia. El modelado y la simulacion de procesos es esencial para la
integracion entre las escalas atdmica y molecular, tipicas de la Nanociencia, con el
mundo micro, meso y macroscopico. El apoyo a la investigacion y desarrollo de este
campo es, por tanto, fundamental para el desarrollo de las aplicaciones industriales
basadas en la Nanociencia.

2. Estado del arte

En los Ultimos 20 afios, las técnicas fundamentales de teoria, modelado y
simulacion han sufrido una revolucion comparable a la de los avances tecnoldgicos y
experimentales que han dado lugar al desarrollo de la Nanociencia. Durante este
periodo, hemos visto el avance espectacular de los algoritmos de calculo de estructura
electrénica basados en el funcional de la densidad, dinamica molecular “ab-initio”,
métodos Monte Carlo clasicos y cuanticos, métodos de “meso-escala” en materia
blanda (soft matter) y algoritmos ultrarrapidos de multipolos y mayado muiltiple
(multipole, multigrid). La combinacion de estos métodos tedricos con la creciente
potencia de calculo de los nuevos ordenadores ha hecho posible la simulacion de
sistemas con millones de grados de libertad.

Podriamos distinguir tres grandes areas de trabajo donde se pueden identificar
tanto los avances como retos fundamentales con los que se enfrenta la teoria,
modelado y simulacidén en Nanociencia:*

1. Las unidades estructurales mas basicas: Nanotubos, Nanohilos, puntos
cuanticos, agregados atdmicos y moleculares, nanoparticulas, etc.

! Theory and Modelling in Nanoscience, Report of the May 10-11, 2002, Workshop Conducted by the Basic
Energy Sciences and Advanced Scientific Computing Advisory Committees to the Office of Science,
Department of Energy, USA.

Control and System Integration of Micro and Nano-Scale Systems, Report from the National Science
Foundation workshop March 29-30, 2004.
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El estudio de estos sistemas basicos, accesible con los métodos actuales, tendra
(tiene) un impacto inmediato tecnoldgico en distintas areas:

— Transporte en nanoestructuras: Dispositivos electronicos

— Propiedades dpticas a escala hanométrica: Dispositivos optoelectrénicos
— Coherencia y decoherencia cuantica: Computacion cuantica

— Interfases entre materia “dura” y “blanda”: Biosensores

—  Espintrdnica: Tecnologias de la informacion

2. Nanoestructuras complejas, nano-interfases y nano-intercaras.
3. Ensamblado y crecimiento de nanoestructuras.
3. Teoria, modelado y simulacion en Nanociencia en Espaiia

Dentro de la investigacion en nanociencia en Espafia destacan de manera
preeminente los trabajos relacionados con el modelado y la simulacion. Una lista de los
distintos grupos involucrados se puede encontrar en la pagina web de la iniciativa
espafola M4nano (http://www.m4nano.com con mas de 130 grupos de trabajo en este
campo). Los trabajos tedricos (a un alto nivel internacional) abarcan distintas areas y
campos entre los cuales destacan los relacionados con:

— Nanotubos y fulerenos

— Nanohilos y nanocontacos

— Nanoparticulas y agregados atémicos y moleculares
— Puntos cuanticos

— Propiedades de materiales nanoestructurados y composites
— Autoensamblado

— Coloides

— Transporte eléctrico

— Dispositivos electronicos

— Propiedades de sistemas complejos y Caos

— Nanofotdnica, dptica y electrodinamica a escala nanométrica
— Plasmonica

— Nanoceélulas solares

— Termodinamica y estadistica de nanosistemas

— Nanomagnetismo

— Biologia structural y biocomputacion

— Plegamiento de proteinas

— Biosensores

— Microscopia tunel y de fuerzas atdmicas

— Adsorcién en superficies

— Propiedades y dindmica de procesos en superficies
— Nanofluidos

— Catalisis

Entre todos los grupos y proyectos de investigacion, destaca la iniciativa
espafola SIESTA (Spanish Initiative for Electronic Simulations with Thousands of
Atoms http://www.uam.es/departamentos/ciencias/fismateriac/siesta) por su enorme
repercusion a nivel internacional. SIESTA es tanto un método como su implementacion
en un programa de calculo y permite calcular, no solo la estructura electrénica, sino



también realizar simulaciones “ab-initio” de dinamica molecular de sdlidos y moléculas
con miles de atomos. SIESTA ha revolucionado el mundo de la simulacion y se ha
convertido en un estandar mundial dentro de los calculos de “primeros principios”.

Comparacion de imagenes experimentales de microscopia de efecto tunel de la superficie Si (111) 7x7

(panerles inferiores) tomadas a diferentes voltajes (paneles superiores), con simulaciones realizadas

utilizando SIESTA. [Cortesia de O. Paz, I. Brihuega, J. M. Gomez-Rodriguez y J. M. Soler. Imagen

publicada en Physical Review Letters 94, 056103 (2005)].

Proyectos
Los proyectos de investigacion relacionados con el modelado y la simulacion en
nanociencia estan distribuidos en practicamente todas las convocatorias publicas de

investigacion y desarrollo. Es dificil encontrar un gran proyecto en el que uno de los
tdpicos prioritarios no sea el que nos ocupa. En particular, esto ocurre en los proyectos
asociados a la iniciativa Ingenio 2010. Una busqueda entre los Proyectos de distintos
Planes Nacionales de Investigacion del afio 2007 asi como en la Accidn Estratégica de
Nanociencia y Nanotecnologia http://www.creade.org/ciencia/proyectos nos puede dar
una idea de la relevancia de la investigacion tedrica en el mundo nano:

— MAT2007-60966: Simulacidn de primeros principios de Nanomateriales.

- MAT2007-65711-C04-04: Modelizacion y caracterizacion de sistemas
MIiCroporosos.

- MAT2007-65778-C02-02: Modelizacion molecular, estudio espectroscopico y
fotofisica de colorantes laser en la region azul y roja en diversos medios.

- MAT2007-65990-C03-03: Disefio, estudio y caracterizacion de materiales y
Nanomateriales de interés tecnoldgico bajo condiciones extremas de presion y
temperatura: modelizacidn y caracterizacion desde primeros principios.

- MAT2007-66719-C03-02: Dinamica y electrénica de Espin en nanomateriales:
estructuras epitaxiales crecidas por M.B.E. y modelizacion.

— CTQ2007-60102: Tratamiento tedrico de la reactividad quimica. Simulacion de
reacciones usando potenciales Ab Initio y métodos DM/MM.

— CTQ2007-60529: Aproximacion multidisciplinar al descubrimiento de
antagonistas de los receptores de ADENOSINA: quimica combinatoria, cribado
farmacoldgico de alta eficacia y modelizacién molecular.
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- (CTQ2007-62122: Modelacion bioquimica y biofisica y biofisica en
hemoproteinas. Estudios de transferencia electrénica y cooperatividad.

— CTQ2007-63266: Modelizacion molecular de la ruptura selectiva de péptidos
lineales y con estructura triple hélice: catalisis por compuestos
organometalicos y metalo-proteinasas.

— CTQ2007-65112: Modelacion y disefio molecular de uniones de tres
nanotubos grafiticos para su aplicacion como transistores.

— (CTQ2007-65800: Avances en el calculo del equilibrio entre fases: desarrollo
de nuevos modelos y métodos de calculo mas capaces para sistemas
complejos.

— BIO2007-62954: Biologia computacional de polipéptidos: simulacién de
procesos de plegamiento y analisis de interacciones polipéptido-MHC II.

— BIO2007-63917: Modelizaciones computacionales para el estudio de redes de
regulacion de genes. Mecanismos estocaticos y retardos temporales.

— BIO2007-66670: Modelado por homologia de interacciones entre proteinas y
pequefias moléculas.

— BIO2007-67011-C02-02: Modelos computacionales de redes biomoleculares.

— SAF2007-67008-C02-02: Aplicacién de la simulacion computacional en la
identificacidon de nuevas dianas terapeuticas y en el disefio de farmacos.

— FIS2007-60064: Modelizacion computacional de sistemas no ligados en fisica
atdmica y molecular. Ionizacidon y disociacidon por pulsos laser, particulas
cargadas y superficies.

— FIS2007-60158: Estadistica de la luz difundida por nanoparticulas metalicas
en suspension. Influencia de resonancias plasmonicas y difusion multiple.
Desarrollo de técnicas para obtener informacion del difusor.

— FIS2007-61566: Estudio de procesos de electrodifusion-adsorcion de
membranas mediante el método de simulacion por redes.

— FIS2007-62633: Caracterizacion y optimizacion, mediante simulacidn MD, de
nanoestructuras formadas por clusters metalicos depositados sobre sustratos
inertes.

—  NAN2004-09125-C07-06: Nanoparticulas magnéticas biocompatibles: de la
modelizacién de sus propiedades a las aplicaciones.

— NAN2004-08843-C05-05: Teoria de materiales jerarquizados para
nanofotdnica.

En esta lista Unicamente se han incluido aquellos proyectos cuyo titulo incluye

alguna de las palabras clave (teoria, simulacidon, modelado o “modelizacion”). Un
analisis sistematico de la totalidad de los proyectos esta fuera del alcance de este
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informe. Es interesante resaltar la utilizacion de las mismas técnicas de calculo y
simulaciones en areas muy diversas dentro de la Nanociencia (Materiales, Fisica,
Biotecnologia, Quimica, etc.).

Publicaciones espaiolas mas relevantes en el area (2004-2007)

Entre los articulos mas citados publicados en este periodo por grupos
espafioles (segun el ISI Web of Knowledge)?, se pueden destacar los siguientes
trabajos relacionados con teoria, modelado y simulacidon en Nanociencia:

— Boccaletti S., Latora V., Moreno Y., Chavez M., Hwang D. U. Complex
networks: Structure and dynamics. Physics Reports-Review Section of Physics
Letters 424 (4-5): 175-308 FEB 2006.

— Peres N. M. R., Guinea F., Neto A. H. C. Electronic properties of disordered
two-dimensional carbon. Physical Review B 73 (12): Art. No. 125411 MAR
2006.

-~ Pendry 1. B., Martin-Moreno L., Garcia-Vidal F. J. Mimicking surface plasmons
with structured surfaces. SCIENCE 305 (5685): 847-848 AUG 6 2004.

— Lopez N., Janssens T. V. W., Clausen B. S., Xu Y., Mavrikakis M., Bligaard T.,
Norskov J. K. On the origin of the catalytic activity of gold nanoparticles for
low-temperature CO oxidation. Journal of Catalysis 223 (1): 232-235 APR 1
2004.

— Nogues J., Sort J., Langlais V., Skumryev V., Surinach S., Munoz J. S., Baro
M. D. Exchange bias in nanostructures. Physics Reports-Review Section of
Physics Letters 422 (3): 65-117 DEC 2005.

- Fernandez-Garcia M., Martinez-Arias A., Hanson J. C., Rodriguez J.A.
Nanostructured oxides in chemistry: Characterization and properties.
Chemical Reviews 104 (9): 4063-4104 SEP 2004.

— Platero G., Aguado R. Photon-assisted transport in semiconductor
nanostructures. Physics Reports-Review Section of Physics Letters 395 (1-2):
1-157 MAY 2004.

— Acebron J. A, Bonilla L. L., Vicente C. J. P., Ritort F., Spigler R. The Kuramoto
model: A simple paradigm for synchronization phenomena. Reviews of
Modern Physics 77 (1): 137-185 JAN 2005.

— Malomed B. A., Mihalache D., Wise F., Torner L. Spatiotemporal optical
solitons. Journal of Optics B-Quantum and Semiclassical Optics 7 (5): R53-
R72 MAY 2005.

2 Referencias obtenidas del ISI Web of Knowledge mediante buisqueda “on-line” entre los articulos con
mas de 40 citas publicados entre “2004-2007" (Publication year) tales que la direccidn de alguno de los
autores contiene “SPAIN” (Address). La busqueda se ha completado utilizando como palabras clave
(topic): “nano* and simulation”, “nano* and theory”

_
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- Fu C. C., Willaime F., Ordejon P. Stability and mobility of mono- and di-
interstitials in alpha-Fe. Physical Review Letters 92 (17): Art. No. 175503 APR
30 2004.

— Rocha A. R., Garcia-Suarez V. M., Bailey S. W., Lambert C. J., Ferrer J,,
Sanvito S. Towards molecular spintronics. Nature Materials 4 (4): 335-339
APR 2005.

— Fernandez E. M., Soler J. M., Garzon I. L., Balbas L. C. Trends in the structure
and bonding of noble metal clusters. Physical Review B 70 (16): Art. No.
165403 OCT 2004.

— Bustamante C., Liphardt J., Ritort F. The nonequilibrium thermodynamics of
small systems. PHYSICS TODAY 58 (7): 43-48 JUL 2005.

— Bisquert J., Cahen D., Hodes G., Ruhle S., Zaban A. Physical chemical
principles of photovoltaic conversion with nanoparticulate, mesoporous dye-
sensitized solar cells. Journal of Physical Chemistry B 108 (24): 8106-8118
JUN 17 2004.

— Lopez N., Norskov J. K., Janssens T. V. W, Carlsson A., Puig-Molina A.,
Clausen B. S., Grunwaldt J. D. The ad sion and shape of nanosized Au
particles in a Au/TiO2 catalyst. Journal of Catalysis 225 (1): 86-94 JUL 1
2004.

— Dubbeldam D., Calero S., Vlugt T. J. H., Krishna R., Maesen T. L. M., Smit B.
United atom force field for alkanes in nanoporous materials. Journal of
Physical Chemistry B 108 (33): 12301-12313 AUG 19 2004.

— Gomez-Navarro C., De Pablo P. J., Gomez-Herrero J., Biel B., Garcia-Vidal F.
J., Rubio A., Flores F. Tuning the conductance of single-walled carbon
nanotubes by ion irradiation in the Anderson localization regime. Nature
Materials 4 (7): 534-539 JUL 2005.

— Bratkovsky A. M, Levanyuk A. P. Smearing of phase transition due to a
surface effect or a bulk inhomogeneity in ferroelectric nanostructures.
Physical Review Letters 94 (10): Art. No. 107601 MAR 18 2005.

4. Iniciativas relevantes
Plataformas Tecnoldgicas Europeas

La relevancia de la investigacidon tedrica, modelado y simulacién dentro de la
estrategia europea se manifiesta en las prioridades de las distintas Plataformas
Tecnoldgicas Europeas

http://cordis.europa.eu/technology-platforms/individual_en.html

Un aspecto particularmente importante de esta investigacion es que concierne a
practicamente todas las areas donde los nanomateriales y nanoprocesos juegan un
papel clave: Aeronautica, Espacio, Energia, Transporte, Electrénica y Biomedicina. El
desarrollo de nuevo “software” de simulacion y modelado juega también un rol
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importante en la evolucion de las areas de Computacion, Informacion y Comunicacion
(IST).

Dentro de las agendas estratégicas de investigacion (Strategic Research
Agenda) de plataformas europeas, EuMaT (European Technology Platform for
Advanced Engineering Materials and Technologies) y ENIAC (European Nanoelectronics
Initiative Advisory Council) destacan por el énfasis en los aspectos de simulacidon y
modelado. Dentro de los cinco tdpicos prioritarios seleccionados por EuMaT, figuran el
modelado de materiales (Materials modeling) y el desarrollo de modelado “multi-
escala” (multi-scale modeling). EuMat pone especial énfasis en el modelado y disefio
de herramientas para nano-objetos complejos, e.j. nanoparticulas con diferentes
recubrimientos, nanohilos de multicapa, etc. Dado que las propiedades de la materia
cambian a escala nanométrica se propone estudiar especialmente los fendmenos que
ocurren en las intercaras de los nano-objetos constituyentes de nuevos materiales
nanoestructurados.

El analisis realizado por ENIAC de los sistemas electrénicos muestra que las
fronteras tecnoldgicas entre los dispositivos semiconductores, empaquetamiento y
tecnologia de sistemas desapareceran en un futuro cercano. No serd posible disefiar
dispositivos y tecnologias sin tener en cuenta el disefio de los chips y sus nano-
constituyentes. Esto implica necesariamente un analisis y optimizacion de numerosos
parametros que solo puede ser realizado mediante un modelado y simulacidon que
abarque distintas escalas. De hecho, en EuMaT, el modelado a “multi-escala” y la
simulacion tedrica se consideran temas horizontales relacionados con todos los puntos
clave relacionados con la plataforma (Knowledge-based Multifunctional Materials,
Materials for Extreme Environments, Hybrid & MultiMaterials). La propuesta de
“Integrated Multiscale Collaborative Frameworks” permite, por primera vez, tener en
cuenta dentro de un contexto unificado, todos los fendmenos relevantes en el disefio
de materiales, el procesado y las posibles aplicaciones, abarcando desde la escala
atdmica y molecular hasta la escala tradicional de la ingenieria.

Iniciativa M4nano

“Modelado para la Nanotecnologia [“*Modeling for Nanotechnology” (M4nano)]
es una iniciativa liderada por cuatro instituciones espafiolas: Universidad Auténoma de
Madrid (UAM), Parque Cientifico de Madrid (PCM), Universidad Complutense y la
Fundacién Phantoms, con el objetivo de mantener un flujo sistematico de informacion
entre grupos de investigacion y, de esta manera, evitar la fragmentacion de esfuerzos
en las investigaciones relacionadas con la Nanotecnologia. M4nano pretende ser la
primera fuente de referencia en Espafia y en Europa en el campo de la
Nanotecnologia cubriendo todos los tdpicos que tienen relacion con la teoria,
modelado, disefio y simulaciones de materiales nanoestructurados, computacion
cuantica, quimica, fisica y bilogia computacional, nanomecanica, nanomaquinas,
naoelectronica, nanoprocesos, nanomagnetismo, nanodptica, nanomedicina,
nanobiotecnologia etc. Esta iniciativa, basada en internet permitira obtener una vision
general del estado del arte del modelling en Nanotecnologia y de los Ultimos avances y
actividades. M4nano, en estrecha colaboracién con otras instituciones Espafiolas y
Europeas involucradas en la investigacion y desarrollo nanotecnoldgicos, pretende
desarrollar distintas herramientas de trabajo como una base de datos sobre técnicas,
grupos de investigacion dedicados a la modelizacion en Nanotecnologia, un Forum
para estimular la discusién y colaboracidn entre grupos, una fuente de documentacion
(cursos, seminarios, resimenes,...), etc. A medio plazo se pretende implementar un
“"HUB"” computacional que sirva como repositorio de cédigos de simulacion para
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modelizacidon y disefio de nano-dispositivos. En relacién con este Ultimo punto, se
estableceran colaboraciones y acuerdos con iniciativas similares como “NanoHUB” de
la NSF en los Estados Unidos (http://www.nanohub.org) o la Icode en Italia
(http://www.i-code.it/index.htm).

5. Actuaciones a desarrollar en Espaia en el plazo 2008-2011

Las simulaciones realmente interesantes en Nanociencia y Nanotecnologia
involucran escalas multiples de tiempo y de longitud asi como la combinacién de
materiales y moléculas que se han estudiado tradicionalmente en distintas disciplinas.
Esto implica el desarrollo de nuevos métodos y la combinacion de métodos tedricos
desarrollados en distintos contextos. Por este motivo es esencial facilitar la
colaboracidn y la formacidon de grupos interdisciplinares de investigadores tedricos,
computacionales, matematicos aplicados e informaticos.

En paralelo a las Agendas Estratégicas de Investigacion propuestas por las
Plataformas Europeas, seria necesario considerar el modelado a “multi-escala” y la
simulacion tedrica como tema “transversal” relacionado con multitud de conexiones
con las diferentes iniciativas publicas y Planes de Investigacién. Siguiendo el modelo
europeo, se deberian tener en cuenta, dentro de un contexto unificado, todos los
métodos tedricos y de simulacion relevantes, en el disefio de materiales, el procesado
y las posibles aplicaciones, abarcando desde la escala atdmica y molecular hasta la
escala tradicional de la ingenieria.

Todos los analisis relacionados con el impacto y la evoluciéon de la
nanotecnologia coinciden en resaltar la relevancia del modelado y la simulacidn
numeérica. Sin embargo, la diversidad de técnicas y los diferentes puntos de vista con
que se abordan problemas relacionados, hace que exista una gran fragmentacion del
conocimiento tedrico acumulado en esta nueva rama de la Ciencia. Seria interesante
estudiar con detalle la creacion de la Red para la Computacion en Nanotecnologia
(Network for Computational Nanotechnology http://www.nanohub.org) llevada a cabo
en Purdue (EE.UU.) financiada por la NSF. Esta red integra distintas disciplinas,
expertos y diferentes areas de aplicacion alrededor de los mismos principios y
herramientas especificas de la nanoescala. La parte visible de la red es el NanoHUB: un
portal libre de Internet que ofrece herramientas de simulacidon “on-line”, donde se
puede consultar y compartir informacion “nano” (cursos, seminarios, informes sobre
codigos y herramientas computacionales, etc.). El "NanoHUB” ha demostrado ser una
herramienta extremadamente Util tanto para la investigacién como para la ensefianza.
El portal permitiria, tanto a estudiantes como profesores, acceder a recursos
computacionales a los que dificilmente tendrian acceso en sus ordenadores personales.

6. Conclusiones

Los avances en teoria, modelado y simulacidn que hemos vivido en Espafia
durante los Ultimos afios se pueden calificar de espectaculares. La relevancia de la
simulacion y el modelado en Nanociencia se manifiesta en su impacto en cada uno de
los programas Yy actuaciones especificas en Nanotecnologia. Como conclusion mas
relevante del analisis efectuado, destaca la necesidad de encontrar alguna herramienta
o algin marco de trabajo que permita aglutinar, coordinar y optimizar el excelente
trabajo que se realiza en distintas areas. Por otra parte, la distancia cada vez mas
corta entre la investigacion basica y las aplicaciones tecnoldgicas y la relevancia de los



modelos tedricos en este rapido desarrollo (un ejemplo actual lo encontramos en las
industrias farmacéuticas y el disefio y optimizacion tedrica de nuevos farmacos) hacen
necesario un consenso sobre nuevos estandares en modelado y simulacién. Dada la
tradicion y el alto nivel de la investigacion “tedrica” en Espafia, una accion transversal
especifica no sdlo seria extremadamente Util para optimizar y coordinar recursos
locales sino que podria liderar el desarrollo del modelado y la simulacién en
Nanociencia en Europa.
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