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AUTOENSAMBLAJE: EL LENGUAJE UNIVERSAL DEL ORDEN

* El autoensamblaje es el proceso espontaneo mediante el cual componentes desordenados se organizan por si
mismos para formar estructuras ordenadas y funcionales. Es un fendmeno universal que no requiere direccion
externa y ocurre en absolutamente todas las escalas de |la naturaleza.

e Cumulos Globulares

Cientos de miles de estrellas se
agrupan de forma natural y
espontanea en el espacio,
formando estructuras esféricas
increiblemente densas,
estables y perfectamente
organizadas.

* Patrones de Vegetacion

Los arboles y arbustos de la
sabana no crecen al azar. La
comunidad vegetal se organiza
por si sola, emergiendo
patrones espaciales periddicos
(como estructuras lamelares o
bandas) que se extienden por
kildbmetros.
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* Agregados Coloidales

En el interior de nuestras
células, diferentes
biomoléculas se agrupan
espontaneamente. Forman
condensados o agregados
coloidales, organizando el
espacio sin necesidad de
membranas fisicas.

e Metamateriales

La materia puede
autoensamblarse en estados
exoticos, como los materiales
hiperuniformes. Esto da lugar a
metamateriales con
capacidades Opticas y acusticas
como la alta reflectancia, un
indice de refraccion variable o
la capacidad de guiar ondas.




¢ QUE ES UN SISTEMA HIPERUNIFORME?

* Un sistema se considera hiperuniforme (Torquato, 2021) cuando suprime las fluctuaciones de densidad para
longitudes de onda de largo alcance (distancias macroscopicas).
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GENERACION DE SISTEMAS HIPERUNIFORMES: DINAMICA MOLECULAR

e La Ecuacién de Movimiento (Segunda Ley de Newton)

d?r;
dtzl= Fi
* El Origen de la Fuerza (El Gradiente del Potencial)

Fi = —Vn'U(T'i, =% TN)
* Obteniendo la Posicion (Integracion Numeérica)

‘ml-al-=Fl-<—>ml-

Ti
Zmi
* Através de este calculo continuo, vemos que es la forma geométrica del potencial U |la

qgue dicta hacia donde se mueve la particula en el siguiente instante de tiempo para
minimizar su energia.

At?

r;(t + At) = r;(t) + v;(t)At —

* Simulacién de dinamica molecular: LAMMPS colectivo candnico (NVT) con densidades
bajas y temperaturas reducidas altas: ka/C =15 N



LAS REGLAS DEL JUEGO: EL POTENCIAL SALR

Para lograr que las particulas se autoensamblen, utilizamos un potencial tipo SALR
continuo. Concretamente, empleamos una version del potencial de Kac de dos
exponenciales modificado con un nucleo blando para la dinamica molecular:

= G o iy
USALR(r) = e|Ke " lo — Kue r/0+(;) ]

d =10.7c, u’(d )=0
m m

Atraccion a Corto Alcance (El término —K): Provoca la agregacion espontanea, hace
gue las particulas se agrupen

Repulsion a Largo Alcance (El término K,.): Evita que el sistema sufra una transicion de
fase macroscépica (condensacidon/separacion de fases). Es la clave de la autolimitacion.

Nucleo Blando (El término a la 10): Evita la superposicion fisica de las particulas a
distancias muy cortas.
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Interaccion competitiva genera un sistema intrinsecamente frustrado - interaccién neta
entre clUsteres se vuelve repulsiva a gran distancia.

Repulsion de largo alcance bloquea la dindmica de los agregados (fase vitrea de
clusteres) - suprime fuertemente las fluctuaciones de densidad a gran escala
(hiperuniformidad).

La distancia de correlacion media entre agregados es aprox. 4,,, = 2d,,

Potencial truncado y desplazado en R, = 600



AFINANDOQO LAS REGLAS: MONTE CARLO INVERSO ACELERADO

Monte Carle Structure Factor (Lennard Jones)

—— Mean Square Error

* Ajuste de parametros: conocemos la estructura

final a lograr - Monte Carlo Inverso con funciones
objetivo g(r) y 5(Q).

* Desarrollo de dos programas (GPL) en Python + o : S—
Fortran CUDA =,

—— Sigma Optim
—— Sigma Base

—— Structure Factor Optim
—— Structure Factor Base
2
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—— RDF Optim
—— RDF Base
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—— Epsilon Optim
—— Epsilon Base
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https://github.com/adpozuelo/mc structurefactor

https://github.com/adpozuelo/mc radialdistributionfunction



https://github.com/adpozuelo/mc_structurefactor
https://github.com/adpozuelo/mc_radialdistributionfunction

ANALIZANDO EL CAOS: BIG DATA Y DINAMICA MOLECULAR

Una simulacién genera Terabytes de datos con las posiciones y velocidades de 218.000 particulas en millones de instantes de
tiempo.

Para extraer las propiedades fisicas, necesitamos saber qué particulas forman un agregado, cuanto dura, cOmo se mueve y
cOmo se estructura internamente.

Realizar este computo en CPU (aunque sea de forma paralela) es inviable.

Desarrollo de programa (GPL) en Fortran CUDA
e https://github.com/elomba/trj analysis

Reescritos y optimizados los algoritmos de calculo para que se ejecuten en paralelo utilizando técnicas de computacion
paralela en las tarjetas graficas (GPUs) de NVIDIA.

e Clustering

* Implementacidon de G-DBSCAN (Density-Based Spatial Clustering of Applications with Noise). Algoritmo que rastrea en paralelo qué particulas forman
un agregado.

* Analisis Morfoldgico y Estructural

* Radios de Giro (R,) y Centro de Masas: Para medir el tamafio y posicion de cada cluster.

* Perfiles de Densidad (p.;(r)): Para determinar la estructura interna (ntcleo liquido vs. corona gaseosa) y calcular el radio de Gibbs.

*  Funcidn de Distribucion Radial (g(r)) y Factor de Estructura (5(Q)): Evaluados tanto a nivel intra-clUster (particulas) como inter-cluster (agregados).
e Analisis Dinamico

* Desplazamiento Cuadratico Medio (MSD): Para estudiar regimenes de difusion (balistico, subdifusivo, etc.).

» Autocorrelacion de Velocidades (VACF): Para la obtencidn del espectro de frecuencias vibracionales Z(v).


https://github.com/elomba/trj_analysis

ACELERACION GPU Y RENDIMIENTO MAXIMO

 Hardware: Procesador Intel Xeon Gold 6548Y+ dual (CPU) contra una NVIDIA RTX Pro 4500 Blackwell
(GPU)

» Software CPU: LAMMPS (compute rdf y compute orientorder/bond), Freud 3.5.0
(StaticStructureFactorDirect) y version propia® Numba (DBSCAN).

Table 1: Benchmark comparison between CPU and GPU implementations for structural analysis calculations.

97,336 particles 216,000 particles
Method CPU (s) GPU (s) Speedup CPU(s) GPU(s) Speedup

2(r) 8.40 0.03 280x 17.40 0.165 105
04, Os, Og, O10. 012 0.02 0.003 6.7x 0.17 0.008 21x
S(0Q) 4.45 0.09 49x 22.00 0.29 76x
Cluster analysis 0.12 26.6 220x 0.25 64.0 250x

* 1 Rodrigo Lomba, Antonio Diaz Pozuelo, https://oa.upm.es/94883/,
https://github.com/rlombamoreno/TFG_DBSCAN, (2026).

* Thompson, A. P, et al. "LAMMPS - a flexible simulation tool..." Comput. Phys. Commun. 271, 108171 (2021).

* Ramasubramani, V., et al. "freud: A software suite for high throughput analysis..." Comput. Phys. Commun.
254, 107275 (2020).


https://oa.upm.es/94883/
https://github.com/rlombamoreno/TFG_DBSCAN

ANATOMIA DE LOS AGREGADOS COLOIDALES

* Dinamica de supervivencia {

2000 [

* A bajas temperaturas, los agregados coloidales son estructuras altamente estables y
longevas.

% 1000 —

* Sin embargo, a altas temperaturas y bajas densidades, el sistema entra en una dinamica
rapida y cadtica donde los agregados se dividen y se fusionan de forma constante.

 Tamanhos y Poblaciones

e Ladistribucion del tamafo de los agregados depende fuertemente de la densidad global
del sistema:

* ApaltalaTinfluye poco.

* A p bajayTaltaaumenta la dispersion de tamafios: coalescencia de agregados.

e El Perfil de Densidad

* Los agregados no son esferas duras y perfectas. Tienen una estructura de "nucleo-
atmosfera".

* Elinterior del agregado (nucleo) presenta una densidad muy alta, tipica del estado liquido.

* A medida que nos alejamos del centro, la estructura externa se vuelve difusa 'y
corresponde a un comportamiento mas propio de un gas (R>R ;).




DINAMICA: LA PARADOJA DEL MOVIMIENTO

e Movimiento Individual

e A corta escala, si miramos las particulas individuales, se mueven y se desplazan
rapidamente dentro de su propio agregado. Su dindmica inicial es puramente
difusiva (tipica de un liquido).

* Atiempos medios, el desplazamiento se frena (subdifusion) porque las ‘
particulas "chocan" contra el limite invisible de su propio agregado (fuerza 1000— kyTC= 3 po =005
atractiva). i -+ k,T/{ =3, pc” =0.025
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<(r(H)-r(0))*>/6"

e Movimiento Colectivo

* Si miramos el centro de masas del agregado completo, vemos que se mueven
(vibran), pero apenas se desplazan.

* A altas densidades, la repulsion de largo alcance crea un "atasco". Los clisteres
oscilan en su sitio, pero su difusidn neta es casi nula, confirmando el estado

cuasivitreo.
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* Espectro de Frecuencias vibracionales (Z(v))

» Alta frecuencia (Particulas): Los altos valores en Z(0) nos confirman la dinamica fluida y de
desplazamiento de las particulas individuales dentro del cluster.

 Baja frecuencia (Agregados): El espectro de los clusteres, sin embargo, tiende a cero (Z,(0)->0).
Las frecuencias observadas indican que el agregado esta vibrando en su sitio sin desplazarse,
atrapado por la repulsidn de sus vecinos.




EL ORDEN OCULTO: HIPERUNIFORMIDAD EFECTIVA

Estructura Espacial (g(r))

* Desorden ordenado: La grafica g,.,(r) nos muestra cémo se distribuyen los agregados en el espacio. A altas
densidades, vemos un desdoblamiento en la segunda capa de coordinacion, lo que es una firma inconfundible de
gue tenemos una estructura amorfa (desordenada), como un vidrio.

g.
Sintracluster

* Interior liquido: En contraste, la estructura interna del cluster (g, 5quster(r)) SigUE siendo claramente liquida
Factor de Estructura (S,,,(Q))

* Estado "congelado": El pico principal del factor de estructura entre agregados supera el limite de Hansen-Verlet

(>2.86). Esto confirma que, aunque estan desordenados, los clusteres estan rigidamente bloqueados como en un
solido

 Hiperuniformidad Efectiva: Para longitudes de onda largas (Q < 0.2071), el valor de 5(Q) cae drasticamente hasta
casi cero. Obtenemos un indice de atenuacién enorme (H = 102), confirmando mateméaticamente que hemos
logrado un material efectivamente hiperuniforme de Clase I.
El Reto del Sistema Global (5(Q) total) 002 0.04
(Qo)”

Aunque la "red" de agregados es hiperuniforme, si miramos el sistema global particula a particula, la perfeccion

disminuye. Esto se debe a que hay algunas "particulas libres" flotando como gas y a que los agregados no son
exactamente idénticos en tamano (polidispersidad).

Precision en el limite Q-0

« Como se observa en el recuadro interior del factor de estructura, nos faltan puntos en el limite Q->0.

En simulaciones 3D, sondear longitudes de onda mas grandes exige cajas de simulacion inmensas. Duplicar la caja
multiplica por 8 las particulas, volviéndolo computacionalmente inasumible con dinamica molecular.

Para ganar resolucién y observar el comportamiento macroscépico puro, proponemos dos alternativas:
*  Reduccion dimensional: Pasar a sistemas en 2D, donde el coste computacional crece mucho mas despacio (L?), permitiendo
simular areas gigantescas.

Cambio de paradigma: Mantener el estudio en 3D pero abandonar el calculo de fuerzas de la Dinamica Molecular, pasando a
la mecanica estadistica pura mediante métodos de Monte Carlo.




ESCALANDO A 2D Y EL POTENCIAL SALR-GAUSS

Al pasar a un entorno 2D, eliminamos la frustracion geométrica del 3D y simulamos areas gigantescas para acceder por fin a escalas
macroscopicas y resolver el limite Q->0.

El Potencial SALR-Gauss: Para forzar a los agregados a tener exactamente el mismo tamafo, sumamos un término gaussiano al maximo
repulsivo del potencial SALR. Actua aumentando artificialmente la "barrera de nucleacién" en la distancia d,, (limita el crecimiento).

u(r) A% uSARL(T‘) o gge—kg(r—dm)z

En la g(r) la curva roja (SALR-Gauss) nos muestra una distribucién de tamanos estrecha y simétrica, demostrando la supresion de la
polidispersidad.

En el factor de estructura, los picos altisimos y estrechos de la curva roja corresponden exactamente a las difracciones de una red triangular
perfecta.

d =18.3c6, u’(d )=0
m m
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RESOLVIENDO EL LIMITE MACROSCOPICO (Q->0)

Gracias a la simulacién masiva en 2D, podemos sondear vectores de onda (Q)
muchisimo mas pequefios, obteniendo la "foto macroscdépica" de las
fluctuaciones.

Al observar el Factor de Estructura total S(Q) cerca del origen, la curva roja
(SALR-Gauss) experimenta una caida en las fluctuaciones de densidad hasta
cinco veces mayor que el sistema altamente polidisperso (SALR-OPP).

La curva cae dramaticamente hacia el cero: lqirr(l) S(Q) =0

éQué significa esto fisicamente? Alcanzamos indices de atenuacion masivos,
acercandonos al comportamiento de los sistemas hiperuniformes stealthy
(sigilosos).

Al suprimir las fluctuaciones de densidad a gran escala, el material se vuelve
transparente o "invisible" a determinadas frecuencias de onda (luz, sonido),
abriendo la puerta a la creacién de metamateriales y guias de onda 6pticas

avanzadas. 3

El "agujero negro" alrededor del centro del patrén de difraccion (captura real)
es la prueba visual de la invisibilidad, no hay absolutamente ninguna dispersion
(scattering) en esos angulos pequeiios (que corresponden a longitudes de onda
largas).



VERSATILIDAD DEL MODELO

* La Fisica Médica y Celular
* Moaodificando ligeramente las reglas de nuestro modelo SALR, podemos dejar de disefiar
metamateriales y simular el interior de nuestras células.
* Segregacion Interna (TDP-43)

* Usando mezclas binarias asimétricas (uy 4 # uyp # ugg), inducimos una separacion de fases
dentro del propio agregado. Esto imita las estructuras nucleo-corteza de condensados de
proteinas asociados a enfermedades neurodegenerativas, como la TDP-43.

* Redes Direccionales (Modelo Patchy)

* Introduciendo "parches" direccionales de atraccion y repulsion Yukawa, simulamos
interacciones proteina-ARN.

* Pasamos de tener "gotas" compactas a formar cadenas y redes abiertas muy polidispersas
(modelo Scaffold-Client), reproduciendo fielmente la formacién estocastica de orgdnulos

citoplasmaticos.




CONCLUSIONES Y TRABAJO FUTURO

Conclusiones Principales
* Hemos demostrado que los sistemas con interacciones competitivas (SALR) forman agregados estables que alcanzan estados cuasivitreos.

* El control estricto de la polidispersidad (ej. mediante barreras repulsivas) es la clave matematica para suprimir las fluctuaciones a gran
escala (Q->0) y generar hiperuniformidad efectiva.

* Ladireccionalidad (parches) y la asimetria nos permiten reproducir topologias complejas y la segregacion interna de los condensados
biomoleculares patolégicos.

El Futuro Inmediato

* Para lograr resolucion macroscépica en 3D sin las limitaciones de la Dinamica Molecular, hemos desarrollado un nuevo software de Monte
Carlo en GPU (préoximamente GPL).

* El Algoritmo Checkerboard: El codigo divide la caja de simulacién 3D en celdas agrupadas en 8 conjuntos independientes. Esto permite a la GPU realizar
barridos de Monte Carlo simultdneos sobre miles de particulas sin conflictos de memoria (conflict-free).

* Fisica Anisotropica y Cuaterniones: Implementa los potenciales permitiendo simular particulas con hasta 7 "parches" direccionales. El calculo de las
rotaciones espaciales complejas se resuelve a velocidad extrema utilizando algebra de cuaterniones.

* Versatilidad Termodinamica: El motor soporta tanto el colectivo candnico (NVT) como el isotérmico-isobarico (NpT), e incluye un ajuste adaptativo
automatico que afina en tiempo real los desplazamientos y rotaciones.

* Gestion Eficiente de Datos (1/0): Integracion de soporte nativo para trayectorias en formato binario NetCDF, lo que permite almacenar posiciones,
cuaterniones y metadatos en archivos hasta 35 veces mas pequefios que los formatos de texto clasicos, resolviendo el cuello de botella del
almacenamiento.

* El objetivo: Simular enjambres masivos de particulas en 3D para confirmar el comportamiento macroscdpico puro de estos
metamateriales invisibles.
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