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l. DATOS DE IDENTIFICACION DEL PROYECTO

1.1 Datos del Proyecto
1.1.1 Titulo

Autoensamblaje de coloides magnéticos Janus en presencia/ausencia de un campo magnético

externo: oportunidades de aplicacion en nanomedicina y en la industria alimentaria

1.1.2  Area de Investigacion

Ingenieria y Tecnologia (Clasificacion segiin OCDE)
1.1.3 Linea de Investigacion

Innovacion alimentaria

1.1.4 Localizacion

El proyecto se desarrollard en el distrito de Pampas, provincia de Tayacaja, departamento de

Huancavelica, PerU
1.1.5 Tipo de proyecto

El proyecto es de tipo investigacion basica debido a que se propone explicar los fundamentos de

los fendmenos y hechos observables relacionados a materiales nanoestructurados.

1.2 Datos de los Investigadores
(@) Investigador Principal:
Ph.D. Ronal Abel De La Cruz Araujo. Calificado como investigador Renacyt en la categoria
Carlos Monge Medrano (Nivel 1V, Cadigo: P0078723). Ingeniero Mecénico graduado por la
Universidad Nacional de Trujillo (UNT). Cuenta con Maestria en ciencias en Ingenieria
Mecanica y Doctorado en filosofia en ingenieria Quimica por la Universidad de Puerto Rico-
Recinto de Mayagiiez (UPRM), USA. Areas de Investigacion: Materiales nanoestructurados,

fisica coloidal, fendmenos de transporte, microfluidos, reologia, fluidos multifasicos.

(b) Co-Investigador 1:
Ph.D. Obidio Elisban Rubio Mercedes. Calificado como investigador Renacyt en la categoria
Maria Rostworowski (Nivel 1, Cédigo: P0001122). Licenciado en Matematicas por la
Universidad Nacional de Trujillo, maestria en matematicas por la Universidad Nacional de
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Ingenieria y Doctor en Ingenieria Mecénica por la Universidade Federal do Rio Grande do sul
de Brazil. Actualmente es Profesor Principal de la UNT y presidente de la SPMAC. Area de
investigacion: Mecanica de Fluidos Computacional, Métodos numéricos en ingenieria

Mecénica y modelamiento matematico de climatologia atmosférica.

(c) Co-Investigador 2:
Ph.D. Ubaldo M. Cérdova Figueroa. Bachiller en Ingenieria Quimica por la Universidad de
Puerto Rico - Recinto de Mayagiez(UPRM), Puerto Rico, USA; Doctor en filosofia en
Ingenieria Quimica por el California Institute of Technology (CalTech) en California, USA;
Pionero en desarrollo de fundamentos tedricos que explican la dindmica de propulsién de
nanorobots (paper: “Osmotic Propulsion: The Osmotic Motor”); Actualmente es Profesor
Principal en el Departamento de Ingenieria Quimica de la UPRM y ocupa el cargo de
Vicepresidente interino de Asuntos Académicos y de Investigacion del sistema Universidad de
Puerto Rico. Areas de investigacion: Mecanica de fluidos, procesos de transporte y ciencia de
los coloidales, con un interés especial en problemas en la interfaz entre la mecénica del continuo

y la mecénica estadistica

(d) Tesista 1:
Bach. Jose Fernando Menacho Abanto. Egresado como quinto superior de Ingenieria Mecanica
de la UNT. Titulo tentativo de su tesis: Autoensamblaje tridimensional de particulas magnéticas

Janus via simulaciones de dindmica Browniana.

(e) Tesista 2:

Estudiante Juan Pablo Rubio Bricefio. Estudiante de X ciclo de Ingenieria Mecanica de la UNT.
Titulo tentativo de su tesis: Ensamblaje de coloides magnéticos con el dipolo desplazado
lateralmente en presencia de un campo magnético uniforme en un sistema

tridimensional.

(f) Estudiantes de Pregrado:
Estudiante de pregrado de Ingenieria Civil de la UNAT. Para el afio 2022 se planea reclutar a
2 estudiantes de pregrado uno de V 'y el otro de VII ciclo. Titulo tentativo de su investigacion:
Efecto de un flujo cortante simple sobre las estructuras formadas por coloides magnéticos Janus

bajo un campo magnético externo.
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Resumen

Los “smart materials” (materiales inteligentes)—materiales que tienen una o méas propiedades que
cambian de manera significativa por estimulos externos, como esfuerzo cortante, luz, humedad,
campos eléctricos 0 magnéticos, temperatura, pH o compuestos quimicos—juegan un rol crucial en
las tecnologias emergentes como sensores, actuadores, musculos artificiales, nanomedicina y
recientemente en la industria alimentaria. Esta propuesta busca dilucidar el comportamiento de las
propiedades microestructurales y magnéticas de fluidos nanoestructurados compuestos por coloides
magnéticos Janus—nuevo smart material—bajo el estimulo de un campo magnético y de flujo
cortante externo; utilizando simulaciones de dindmica Browniana para examinar las influencias
relativas del movimiento Browniano, interaccion asimétrica dipolo-dipolo, y de la intensidad de
campo magnético y de flujo cortante externo; y validando resultados con literatura experimental
existente. Las simulaciones de dindmica de particulas en la escala coloidal—escala mesoscopica,
entre lo molecular y lo macroscopico—son desafiantes, pero un medio pertinente para predecir la
micromecéanica de suspensiones coloidales y a través de esto determinar las propiedades
microestructurales y magnéticas. Los resultados de esta investigacion tendran impactos en el disefio
de materiales reconfigurables con estimulos externos tales como microfluidos, dispositivos
antisismicos, sensores, entrega de medicamentos, encapsulamiento y estabilizacién de alimentos,
etc. Un impacto importante también es el fortalecimiento de la cultura investigativa en los
estudiantes de pregrado de la Universidad Nacional Auténoma de Tayacaja.

Palabras Claves: smart materials, magnetic Janus particles, shifted-dipole particles, self-assembly,

ferrofluids

1. DESCRIPCION DEL PROYECTO

2.1 Planteamiento del Problema de Investigacién

2.1.1 Situacién Problematica

La nanotecnologia—manipulacion de la materia en la escala de 1nm hasta 100nm— aprovecha las
propiedades especiales de la materia que ocurren bajo su escala de tamafios para realizar
autoensamblajes de nanoparticulas, imitando muchas veces a los autoensamblajes atdmicos para
formar moléculas, permitiendo asi la formacion de materiales con microestructura especifica y que
manifiestan propiedades macroscOpicas dependientes de su estructura la cual puede puede ser
ajustable con estimulos externos—smart materials. Esta “&rea de investigacion es muy activa en
paises industrializados y de incipiente auge en paises en vias de desarrollo (como el Perd) [1]. A

pesar de eso todavia la nanotecnologia no es un area cientifica consolidada como la termodindmica
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clasica, la transferencia de calor o la mecanica de fluidos, entiéndase consolidada como el tener
fundamentos matematicos y fisicos rigurosamente establecidos [2]. A pesar de que las leyes de
conservacion aplican en la nanotecnologia, asi como a todo fendmeno fisico ocurriendo fuera de
ella, en ésta se tiene el dilema fundamental acerca del tratamiento desde el punto de vista del
continuo o desde el punto de vista de lo discreto para poder hacer su descripcion. También, desde
el punto de vista experimental se ha progresado mucho en la sintesis de nanoparticulas con
diferentes funcionalidades y geometrias, pero muy pocas técnicas han sido escalables mas alla del
laboratorio. La investigacion en nanotecnologia constantemente suministra noticias sobre
descubierto de nuevos materiales inteligentes que responden a una amplia gama de estimulos
externos tales como esfuerzo cortante (fluido), luz, humedad, campos eléctricos o magnéticos,
temperatura, pH o compuestos quimicos [3]. Debido a su capacidad de respuesta, los materiales
inteligentes también son conocidos como materiales sensibles. Por ejemplo, podemos hablar de
edificios que se adaptan a las condiciones atmosféricas como el viento, el calor o la lluvia, o sobre
medicamentos que se liberan en el torrente sanguineo tan pronto como se detecta una infeccion
viral o de materiales que tienen la capacidad de cambiar de forma, incluso volviendo a su forma
original, cuando se exponen a una fuente de calor. Dentro de estos materiales tenemos a los fluidos
magnéticos los cuales cambian sus propiedades cuando se exponen a un campo magnético,
abarcando muchas aplicaciones desde la nanomedicina hasta las tecnologias de construccién. Por
ejemplo, actualmente se utilizan en amortiguadores para evitar vibraciones sismicas en puentes o
edificaciones, en el disefio de amortiguadores de vibraciones para automoviles, en hipertermia
magnética y en entrega de medicamentos a traves del flujo sanguineo para tratamientos de cancer
[4]. Los fluidos magnéticos tradicionales, son suspensiones coloidales compuestas por particulas
esféricas magnéticas idealizadas con un solo dominio magnético y ubicado en su centro (baricentro)
[5]. Con este tipo se materiales no se ha logrado resolver satisfactoriamente el problema de la
estabilizacidn de las particulas, es decir estas pueden precipitar al agregarse por tener alta densidad.
Ademas, estos sistemas tienen pocas variables de control de su microestructura la cual es necesario
para una mayor versatilidad de este smart material. Debido a estas limitaciones, es necesario
explorar el uso de nuevas particulas magnéticas para obtener fluidos magnéticos mas estables y
reconfigurables. Recientemente hemos publicado resultados te6ricos y computacionales
comparando el comportamiento de las particulas ferromagnéticas tradicionales (cuyo el dipolo
magnético esta en el centro) y las particulas magnéticas Janus que poseen un hemisferio magnético
con su dipolo desplazado del centro [6, 7]. En ausencia de un campo magnético externo, nuestros
resultados muestran que las particulas magnéticas Janus (PMJ) se aglomeran formando estructuras
de pocas particulas (3-6 particulas) y se estabilizan sin permitir agregados adicionales [7]. Sin
embargo, en el caso de las particulas magnéticas tradicionales los aglomerados son dependientes
del tiempo y siguen incrementando su tamafio continuamente. Nuestros resultados (tedricos)
también demuestran que las suspensiones de PMJ forman estructuras tipo cadena que no se
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observan en suspensiones magnéticas tradicionales, cuando se encuentran bajo la aplicacion de un
campo magnético externo. La propiedad de las PMJ de estabilizar los aglomerados con pocas
particulas ofrece la posibilidad de tener suspensiones magnéticas mas estables comparadas con su
contraparte tradicional. Esto se cumpliria incluso para campos magnéticos intensos. Por estas
razones, los fluidos magnéticos basados en PMJ son los candidatos ideales para obtener nuevos
fluidos estructurados, con el desplazamiento del dipolo magnético desde el centro de la particula
hacia la superficie, como un actuador adicional para lograr smart materials méas versatiles que sus

antecesores.
2.1.2 Formulacién del Problema

¢Cudles son las propiedades microestructurales y magnéticas de los fluidos magnéticos compuestos

por particulas magnéticas Janus en presencia o ausencia de campos magnéticos y/o flujos externos?
2.1.3 Justificacion

El estudio de materiales con propiedades reconfigurables constituye un eje fundamental en la
nanotecnologia con un amplio rango de aplicaciones tecnoldgicas. En particular los fluidos
compuestos por particulas magnéticas con dipolo centrado (fluidos magneto reoldgicos) se pueden
usar en el disefio de nuevos dispositivos antisismicos, para tratamiento de céancer, y para
encapsulamiento en nanomedicina y en la industria alimentaria. Nuestro pais, Per(, es un territorio
con incipiente investigacion cientifica en el area de la nanotecnologia aplicada a la medicina, a la
industria alimentaria, entre otras industrias. El objetivo esencial de estas aplicaciones es aprovechar
las caracteristicas de autoensamblaje de los materiales nanoestructurados para formar
recubrimientos continuos para alargar la vida de vegetales y frutas, para encapsular en estructuras
en forma de vesiculas alimentos que requieren alta estabilidad, para encapsular un medicamento y
transportarlo de forma segura a traves del flujo sanguineo hasta el lugar donde se necesite, etc. Dado
gue algunos estudios sugieren que el uso de fluidos magnéticos compuestos por PMJ son de mayor
estabilidad que los fluidos magnéticos tradicionales (es decir compuestos por particulas con dipolo
centrado) y ademas son mas versatiles en morfologia de agregados que forman, es necesario hacer
un estudio tedrico detallado de estas suspensiones de PMJ. Debido a la complejidad adicional que
representa en el modelamiento de la dindmica de particulas magnéticas con dipolo desplazado de
su centro (PMJ), las propiedades micromecanicas de estos fluidos estan en un incipiente estudio
abordado por pocos grupos de investigacion en el mundo[8, 6, 7]. Desvelar la fisica subyacente del
comportamiento de estos fluidos requiere de un enfoque tedrico basado en el uso de computacion
de alto rendimiento con la correspondiente validacion experimental. Recientemente hemos
publicado resultados computacionales de sistemas modelos bidimensionales comparando el
comportamiento de las particulas ferromagnéticas tradicionales (cuyo dipolo magnético esta en el

centro) y particulas magnéticas que poseen una cobertura magnética con dipolo desplazado del
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centro. Nuestros resultados demuestran que en ausencia de un campo magnético externo, las
particulas magnéticas con su dipolo desplazado del centro se aglomeran formando estructuras de
pocas particulas (3-6 particulas) y se estabilizan sin permitir agregados adicionales, lo cual ofrece
la oportunidad de obtener fluidos magneto-reoldgicos mas estables comparadas con el uso de
particulas tradicionales (con dipolo centrado). El siguiente paso para es estudiar estas suspensiones
en un dominio tridimensional bajo el estimulo de un campo magnético y/o un flujo externos. El
modelamiento de estos fluidos magnéticas (usando simulaciones de dinamica Browniana) es
fundamental para elucidar como la microestructura de la suspension determina sus propiedades
macroscopicas. Gracias a nuestra experiencia en simulacion y teoria, y a que contamos con
facilidades computacionales que permiten realizar simulaciones cientificas de alto rendimiento
(high performance computing simulations-HPC), tenemos la posibilidad de modelar, analizar y
realizar una evaluacion paramétrica detallada de estos sistemas y analizar sus potenciales

aplicaciones en los distintos campos ya mencionados.
2.1.4 Objetivos
Objetivo General:

Estudiar computacionalmente las propiedades magnéticas y de agregacion de materiales
compuestos por coloides magnéticos Janus en presencia o ausencia de campos magnéticos y/o flujos
externos usando simulaciones de dinamica Browniana y validando los resultados obtenidos a través

de data experimental reportada en la literatura.
Objetivos especificos:

a) Derivar las ecuaciones diferenciales que gobiernan la dinamica de una suspension de PMJ
tomando en cuenta la contribucion Browniana, la interaccion entre las particulas, las
interacciones hidrodinamicas, efecto de un campo magnético y/o de velocidad externo usando
el enfoque de Langevin.

b) Desarrollar un algoritmo, usando simulaciones de dindmica Browniana, que resuelva
numéricamente las ecuaciones diferenciales que modelan la dinamica de la suspension para
calcular la evolucion en tiempo de la posicion y orientacion de las particulas magnéticas en la
suspension.

c) Analizar el efecto del desplazamiento del dipolo magnético, intensidad de las interacciones
dipolo-dipolo en la dindmica tridimensional de PMJ en ausencia de un flujo o campo magnético
externo. Evaluar efecto en microestructura y propiedades magnéticas.

d) Analizar el efecto del desplazamiento del dipolo magnético, intensidad de las interacciones
dipolo-dipolo, e intensidad del campo magnético externo en la dindmica bidimenional y

tridimensional de PMJ. Evaluar efecto en microestructura y propiedades magnéticas.
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e) Analizar el efecto del desplazamiento del dipolo magnético, intensidad de las interacciones
dipolo-dipolo, intensidad del campo magnético externo e intensidad de flujo de fluido externo
en la dindmica de PMJ. Evaluar efecto en microestructura y propiedades magnéticas.

f) Validar los resultados de las simulaciones comparandolos con resultados experimentales
reportados en la literatura.

g) Analizar el potencial uso de los resultados para realizar encapsulamiento de medicamentos o

de alimentos en la industria de la medicina y de la alimentacion.

2.1.5 Limitaciones
Las limitaciones del proyecto son:

* Falta de una facilidad computacional (cluster de computadoras o workstation) en UNAT para
realizar proceso de “debugging” de codigos computacionales. Se realizara en computador personal

propio de los investigadores, pero siempre es mejor en un cluster.

* Las simulaciones de alto requerimiento se realizaran en las facilidades computacionales de la
Universidad de Puerto Rico, pero no siempre se tendra disposicion de un gran ndmero de

procesadores, debido a que esta facilidad estéa siendo permanentemente usada.

* No se cuenta con facilidades experimentales en alguna universidad peruana a la que pertenecen
los investigadores, en su defecto, tenemos intentaremos realizar colaboracion con investigadores
expertos en la sintesis y caracterizacién de materiales magnéticos. Por ejemplo, se intentara
colaborar con la Dra. llona Kretzschmar en City University of New York, para lo cual intentaremos

enviar a un tesista a CUNY a realizar mediciones experimentales.

2.2 Marco Teorico
221 Antecedentes del Problema

Las nanoparticulas (coloides) son de interés en el campo de la ciencia y de la tecnologia debido a
la facilidad con la que la microestructura se puede controlar con actuadores externos tales como
campo magnético, de temperaturas, de concentraciones, etc. En particular las nanoparticulas con
naturaleza magnética han encontrado innumerables aplicaciones en tecnologias progresivas como
la foténica, movimiento controlado, entrega de medicamentos, tratamientos del cancer, entre otras.
Para poder disefiar sistemas de coloides magnéticos que puedan controlarse facilmente, explotando
sus propiedades reol6gicas y mecanicas, primero debemos comprender su microestructura y
propiedades magnéticas cambiantes con el tiempo en funcién de la naturaleza de los coloides. Un
modelo clasico de coloide magnético es el de una esfera dura con momento dipolar magnético

permanente ubicado en su centro. Este modelo se ha estudiado extensamente y sus propiedades de
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equilibrio se comprenden bastante bien. En lo “Gltimos afios se ha implementado variaciones al
modelo tradicional, una de esas variaciones es la deposicion de una delgada capa de material
magnético sobre una parte de la superficie de una particula no magnética. Los estudios han
demostrado que la particula asi sintetizada se comporta como una particula magnética con dipolo
desplazamiento lateralmente respecto al centro de las particulas, cominmente Ilamado particula
magnética Janus. Los sistemas compuestos por estas particulas han mostrado caracteristicas “Unicas
de agregacién muy prometedoras para usar en el disefio de nuevos materiales reconfigurables. Las
investigaciones acerca de particulas magnéticas Janus se han centrado principalmente en evaluar el
efecto del desplazamiento del diplo magnético en la formacion de interesantes estructuras en
equilibrio tales como cadenas simples y anillos cada vez mas compactos a medida que el dipolo se
desplaza hacia la superficie de la particula. [8] Recientemente los estudios han comenzado a
profundizar en los aspectos dinamicos de estos sistemas en los cuales se estudia el proceso de
nucleacién y crecimiento y las propiedades de agregacion en tiempo [7]. Pero aun falta un estudio
tridimensional sistematico, en equilibrio y en no equilibrio, de estos sistemas y evaluar las
caracteristicas necesarias para usarlos como materiales reconfigurables, es decir la evaluacion de
sus propiedades bajo estimulos externos tales como un flujo de fluido o un campo magnético o
ambos (flujo y campo). En este proyecto se propone estudiar la microestructura (dindmica de
agregacion, estadistica de agregados, orden posicional y orientacional, nucleacion y crecimiento) y
propiedades magnéticas (magnetizacion, tiempo de relajacion Browniana y susceptibilidad
magnética) de suspensiones compuestas por coloides magnéticos Janus en presencia o ausencia de

campos o flujos externos.
2.2.2 Bases Tedricas o marco conceptual

Se conoce como fisica coloidal al “area de la fisica que aborda el estudio de materiales cuyas
minimas unidades dindmicas (particulas coloidales) estan en la mesoescala—entre el rango de
tamafios molecular (aprox. 0.1nm) y macroscopico (aprox. 10um). Es decir, las particulas son
suficientemente pequefias para sentir el movimiento Browniano pero suficientemente grandes para
que las moléculas del fluido portador se describan como un continuo, es decir un tamafio justo.
Debido a que ésta “fisica” trata con particulas solidas o fluidas (tamafio entre 1nm-10um), a menudo
Ilamados coloides, sumergidas en fluidos; ocurre los siguientes fendmenos: (1) Las mdaltiples
colisiones de las moléculas del fluido con las particulas tienen efecto neutro a escalas mayores; por
el contrario, a escalas menores se tiene que trabajar detallando cada una de estas colisiones; mientras
que a la escala coloidal estas colisiones son estudiadas usando el teorema de fluctuacion-
disipacion—el cual nos permite sin entrar al detalle de las millones y millones de colisiones que
ocurren tener una descripcion estadistica promedio de estas colisiones—con la metodologia llamada
dindmica Browniana—movimiento totalmente aleatorio pero predecible a largos tiempos y para

muchas particulas. Por lo tanto, a las moléculas que conforman el fluido, donde estan sumergidas
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las particulas, se considera como un medio continuo que contribuye con una fuerza y un torque de
naturaleza Browniana. (2) El flujo de fluido alrededor de los coloides en general ocurre a muy bajo
numero de Reynolds y cualquier perturbacion en esta escala se disipa muy muy réapido por lo que
las ecuaciones de Navier-Stokes se reducen a las ecuaciones de Stokes, es decir, la dependencia del
tiempo y los términos inerciales son despreciables. Estas “ultimas ecuaciones son lineales y
homogéneas y que se pueden resolver con relativa facilidad para obtener el perfil de velocidades y
el perfil de presiones alrededor de los coloides para luego calcular la fuerza y el torque
hidrodindmico debido a la interaccién fluido-coloide. (3) El efecto gravitatorio es despreciable a
esta escala. Las particulas, a pesar de tener mas densidad que el fluido no precipitan porque la fuerza
gravitatoria por depender del volumen (longitud caracteristica a la potencia tres) resulta muy
pequefia y facilmente contrarrestada por la fuerza Browniana. Por lo tanto, las particulas se quedan

sumergidas en el fluido.” [9]

2.3 Hipotesis y variables
2.3.1 Formulacion de la hipotesis

Con el empleo de los fundamentos de mecanica de fluidos a bajo nimero de Reynolds, leyes de la
mecanica de cuerpos rigidas no vinculados, fundamentos de electromagnetismo y fundamentos del
movimiento Browniano es posible realizar un estudio teérico y computacional para evaluar las
propiedades microestructurales y magnéticas de fluidos nanoestructurados compuestos por

particulas magnéticas Janus y sometidas a un campo y/o flujo externo.
2.3.2 Variables, definicion conceptual y operacional

Variables Independientes:

Grado de desplazamiento del dipolo desde el centro de las particulas (s)
Intensidad de interaccion dipolo-dipolo (A)

Intensidad de efecto de campo externo (o)

Intensidad del efecto de un fluido externo (Pe)

Variables Dependientes:

Promedio de particulas por agregado (Npi)

Promedio de longitud caracteristica de los agregados (L)

Radio de giro promedio (Rg)

Promedio de orden orientacional (mi - mj)

Magnetizacion estacionaria (Mz)
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Tiempo caracteristico de relajacion Browniana (tp)
Susceptibilidad magnética (y;)

2.4 Metodologia del Proyecto
2.4.1 Disefio metodologico

La metodologia teorica y de simulacion consiste en: establecer las ecuaciones que gobiernan la
dindmica de las particulas coloidales sumergidas en un medio liquido, expuestas a un campo
magnético uniforme y a un flujo cortante simple. Se realizardn simulaciones de dindmica
Browniana con condiciones de borde periddicas para evaluar la evolucidn en el tiempo de la
posicién y la orientacion de las particulas. Las fuerzas/torques relevantes a considerar (que afectan
a cada particula) incluyen la de interaccion magnética entre las particulas, repulsion estérica, fuerza
Browniana, fuerza hidrodinamica y la de campo externo. La fuerza gravitatoria a la escala coloidal
es despreciable respecto a las otras fuerzas por eso no se considera. Tampoco se considerara la
interaccién de las particulas con las paredes, debido a que la mayor cantidad de ellas permanecen
en el interior de la suspensién. Las condiciones de borde periddicas permiten simular sistemas de
“infinita” cantidad de particulas, simulando asi las condiciones de trabajo de la suspension halladas
en las aplicaciones. Haciendo uso de las técnicas computacionales avanzadas se realizara un estudio
sistemético del comportamiento de las suspensiones magnéticas de PMJ, en equilibrio y fuera de
equilibrio, de la microestructura (tamafio, morfologia de agregados, etc.), propiedades magnéticas
(magnetizacion, susceptibilidad magnética, etc.) para diferentes valores de desplazamiento del
dipolo magnético e intensidades de campo magnético y flujo externo. A continuacién, detallamos

el sistema modelo, el método de simulacién y los parametros a cuantificar.
Sistema modelo

El sistema modelo presenta particulas magnéticas Janus coloidales con dipolo magnético
desplazado lateralmente, que son modeladas como esferas rigidas idénticas, sumergidas en un
fluido tridimensional Newtoniano con una temperatura constante. La Figura 1 muestra el sistema
modelo donde m; y m; representan los momentos dipolares de las particulas genéricas i y j
respectivamente. El sistema se encuentra interactuando con un campo magnético externo H. El
valor S es la distancia del momento dipolar respecto del centro de la esfera, y a es el radio de la
esfera, luego denotamos como s la relacion entre la distancia del momento dipolar y el radio de la
particula, como s = S/a donde toma el valor de 0 cuando el dipolo esta en el centro, y 1 en el caso
ideal que esté la su superficie. Se puede ver un sistema de referencia inercial o fijo, representado
por laterna (x, y, z) y un sistema de referencia mévil que estd ubicado sobre cada particula denotado
como (x',y’,z"), Ademas, se muestra la separacion de los dipolos magnéticos (rg;;) para las

particulas genéricas i y j, también se muestra la separacion del centro de masa (ry;) que las
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particulas genéricas k y I. Al iniciar la simulacion las particulas se encuentran en posiciones y
orientaciones aleatorias en un volumen de simulacién que presenta condiciones de borde periddicas.
La concentracion volumétrica para este caso es de 0.01. Por el costo computacional y para acelerar

el proceso de nucleacién y crecimiento no se consideran las interacciones hidrodindmicas.

!

Y

Ad-J4 -4 J4-4-4-J4-)- H
’
e s 7 7 L7 |72 |7 |~

Figura 1. Sistema modelo. Se presenta las particulas esféricas coloidales Janus donde la region azul presenta
el dipolo magnético (m; o m;) desplazado lateralmente una distancia S del centro de la particula, el sistema
de particulas esta interactuado con un campo magnético H. Se evalla el movimiento considerando una
referencia en cada particula y una referencia inercial o fija.

Método de simulacion

Se simulard usando dindmica Browniana, y se considerara tres tipos de interacciones: interaccion
de arrastre hidrodindmico por estar en un fluido newtoniano, interacciones por el movimiento
browniano debido la escala nanométrica de las particulas en el fluido como resultado de las
fluctuaciones termales del fluido, y finalmente, debido a los diferentes potenciales de interaccion,
que es entre los dipolos de las particulas y el campo magnético externo, ademas del potencial de
volumen exclusivo que evita que las particulas se traslapen y cumplan con ser esferas rigidas. Para

ahorrar el costo computacional, no se consideran interacciones hidrodinamicas.
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Las ecuaciones que se usa son las de la Segunda Ley de Newton para balance de fuerza (1) y torques
).

mag; = Y F; 1)

Donde ag ;, es la aceleracion del centro de masa de la particula i.

Iai = ZTL (2)

Donde a;, es la aceleracion angular de la particula i, e I es el momento de inercia de la particula i.

Donde la fuerza resultante se debe a los tres tipos de interacciones, como la fuerza hidrodinamica
de arrastre, la fuerza Browniana y la fuerza debido al potencial de interaccién magnético y WCA
(Weeks-Chandler-Andersen) para evitar que haya traslape de particulas como se muestra en la

ecuacion (3).

SF;=FP +Ff + F] ©
Y para el torque se debe a los tres tipos de interacciones, como el torque hidrodindmico o de arrastre,
el torque Browniano y la fuerza debido al potencial de interaccion magnético entre particulas y el

campo magnético externo, como se muestra en la ecuacion (4).

Ty =T7 +T] +T] (4)
Los potenciales de interaccion entre particulas evaluados en este trabajo son tres como se muestra
en la ecuacion (6), donde el primero es el potencial de interaccion dipolo-dipolo que se muestra en
la ecuacion (7) para dos particulas i y j, y el segundo es el potencial debido al campo magnético
externo que se muestra en la ecuacion (9) y el tercero es el potencial WCA (Weeks-Chandler-
Andersen) el que se muestra en la ecuacién (10) que evita que las particulas se traslapen, para
cumplir con la consideracion que las particulas son rigidas y no se deforman. Para una particula

genérica i, se tiene:
Ff = -V, (5)

Vo, = ¢pp(ij) + dpu + dwca (6)

#o [, (M- 7)) (my. 7aij) _ (m;. my)

(i = _Ho |3 7
épp,i (i) pye rdﬁ5 rdﬁg (7
Taji = |rdij o i = |Tij| 8
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¢u; =—m;-H 9)

El potencial WCA se expresa como:*®

( 2a\" 2a\° ] 1
4e T‘_ - T_ ;SlTﬁSZG‘za
bweca = Jt Jt (10)

1
0 ;sim; > 26 2a

Donde a es el radio de la particula.

De la ecuacion (1), por estar en la escala coloidal y el tiempo caracteristico es pequefio al analizar

en estos fendbmenos de agregacién y crecimiento, tenemos que:

mag; - 0 (11)

Luego, la ecuacion (1) nos queda como:

FP+FE+FF =0 (12)
Donde en la ecuacion (12) se tiene que el valor de F?, viene dado por los términos de la ecuacion
(13).
F{ =FPP + F' + F{'“4 (13)
Donde FPP es la fuerza de la interaccion de los dipolos, FP# es la fuerza de interaccion de las

particulas con el campo magnético externo, y FV¢4 es la fuerza debido al potencial WCA. Cada

término se obtiene aplicando el gradiente a esas funciones potenciales escalares.

Para la fuerza de la interaccion de los dipolos en la particula i debido a la presencia de cada particula

Jj, €s:
N
FPP = Z FPP (14)
j=1
Al desarrollar el gradiente, sabiendo que:
1 n
()~
Se a V; un vector genérico, se tiene que:
V(Vl.r) = Vl (16)
Resultando como:
1o r. (m; 1)
FiP = —|=15(m; - ray) (my - rayy) — + 3——"=(m)
4 dei dei
(17)
+ 3—( ] :U) (ml) + 3(ml ' mj)—dUS
Taji Taji
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De igual forma, tenemos para la fuerza del campo magnético externo sobre el dipolo magnético,

sobre la particula i.

F? = —Vopu (18)

Donde la fuerza queda expresada como, porque el momento no varia con la posicién:

Fil=0 (19)

Luego, obtenemos la fuerza WCA en la particula i para evitar el traslape con la particula j:

F WCA = —Vowca (20)
Al operar, nos queda:

Fli/VCA = [(2(1)12 (fii) rl-j - (2(1)6 <i4§> rl-j] (21)

Jt Ji
La fuerza debido al arrastre hidrodinamico esta definida para la particula i que tiene forma esférica,

€es:

FP? = —6mnaV; (22)

La fuerza debido al efecto Browniano?® sobre cada particula, se expresa como:

(FBY =0, (FB(0),FB(t)) = 2kgT5(t)6mna (23)

Para la ecuacion (2), se analiza de forma analoga, en donde el término:

la; >0 (24)
Luego, la ecuacion (4) queda como:
T? +T? + TP =0 (25)
De igual forma que en el caso anterior, se calculara las expresiones para cada uno de estos términos,
donde:
! =T %y oo g pH (26)

DD
Donde TL.Fi es el torque debido a la fuerza que se produce al trasladar la fuerza de interaccion
dipolo-dipolo (ubicada en el centro del dipolo de la particula) al centro geométrico de la particula,
TPP es el torque magnético debido a la interaccion entre dos particulas, y TH es el torque debido a

la interaccion con el campo magnético externo.

La expresion del torque debido a la fuerza que se produce al trasladar la fuerza de interaccion

dipolo-dipolo en la particula i debido a la particula j, es:

FPD

T,

i

=8 x FPP (27)

Luego:
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DD SXr; m; - r;;
77 2B ome )y 1) 24 3 TP
g (28)
(1 i) eru

~———=(§ xm;) + 3(m; - m;)

i
La expresion para el torque magnético debido a la interaccion entre de la particula i en presencia

de la particula j, es:

oo = o3 (m; - 1) (m; - 1)) _ (m; - m,) (29)
47T 7ji° UTh

El torque debido al campo magnético externo uniforme sobre una particula i, se expresa como:

TH =m; xH (30)

El torque debido al arrastre hidrodindmico sobre cada particula se expresa como:

T? = -8mna’w; (31)

El torque debido a la interaccion Browniana®® sobre cada particula, se expresa como:

(TBYy=0, (TB(0),T®(t)) = 2kzT8(t)8mna’ (32)

Estas ecuaciones nos permitiran modelar y realizar las simulaciones.

Tenemos las siguientes ecuaciones para la particula i en presencia de las demas particulas, tanto de

la fuerza en la ecuacion (33) y la ecuacidn de torques (36):

—6mnaV; + 2kgT6(t)61NA
= T
Ho ij
+ EE [—15(mi Taij) (M - Tayj) r—U7
= dji

(ml le])( ) n 3( Hsdlj) (ml)
Taji (33)

4

@ a)6<24s> ry =0

L] 48¢
+ 3(ml m]) lj] + (2 )12 ( 4> rij
Tji
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—8madw; + 2k TS(t)8mna’

SXr;
+4— —15(m; - r;;)(m; - rU) ”

(m;

+3_r”)(s><m])+3( ! ri)(Sxml)

7

+3(m; - m;)

eru]

3 (m; - ri;)(my - ru) (m; - m;)

+
4 [ 7i® i

Ahora, al escalando las fuerzas y los torques, tenemos:
Los pardmetros para nuestra simulacién son:
Tiempo es escalado con el tiempo caracteristico de difusion:

t"’TD

La fuerza es escalada con la fuerza Browniana:

F ~ kB T/a
EL torque es escalado con el torque Browniano:

T ~ kBT
Queda el

6mnav

i
—— 4+ 26(t)6 2
kT + 26(t)6mna

N

Ho
+ z 4tk T

( dl})( 1) + 3( du) (m;)

5
Td}z dji

+3

rdij (2(1)12 48¢
+3(mi'mj)r 5]+ kpT 12)Tii ~ 7 7\ 8

dji Tji

=0
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+mi><H=0

r
—15(m; - 7qi;) (M - Taij) ﬁ

(34)

(35)

(36)

37)

(38)
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Bra’w, +28(t)8mnad
kT mma

Hol
4kgT

(m; - 1))
i

SXT'i]'

_|_

—15(m; - ri;)(m; - 7;5)

7
Tji

+3 (sxm;)+3

(m]—:”) (s xm;) (39)

erij

5
Tji

Lt (m;-ry)(my 1)  (mi-my)] mixH
4rtkyT 1 13 kgT

Parametros usados en las simulaciones
En el proceso de simulacion se tendran las siguientes consideraciones:

NUmero de particulas: Las particulas que se consideran para evitar que el tamafio del sistema

intervenga en la formacion de las estructuras N = 250

Concentracion volumétrica: que se refiere al volumen de las particulas sobre el volumen de la caja

de simulacion. Se toma el valor de ¢ = 0.01

Paso temporal: El paso temporal que se considera para evitar que haya desplazamientos no fisicos
esde At = 1074,

a: Relacién entre torque del campo magnético del campo magnético externo y el torque de

Browniano de simulacion.

mnH

O también, al considerar el torque Browniano se puede escribir como:

_n
a= (41)

Donde 7, es el torque debido al campo externo, y t es el torque Browniano.

Constante de acoplamiento dipolar: Representa la intensidad del valor de la interaccion magnética

de las particulas, se toma un valor de:

pom?

A=——0—
4ma3kT
Desplazamiento dipolar (s): El valor que se tiene y se evaluaré una vez fijado el valor de «, son:

(42)

s=2 (43)
a

Donde a es el radio de la particulay S es la distancia del centro de la particula al dipolo magnético.
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Los valores que se simularan son: @ = 1 — 100. Se considera un valor de: A = 45. Donde trabajos
anteriores muestran la formacion de estructuras Utiles. Los valores para: s = 0.1 — 0.5 EI tiempo
final para la simulacion, se considera es: t/t, = 1000, donde se muestra una saturacion en las

estructuras. Las condiciones de borde de la simulacion son periodicas.

Propiedades microestructurales

Para cuantificar las estructuras formadas por las particulas, se evalta el tamafio promedio de cluster
y el factor de nucleacion y crecimiento. Se define a los clusteres como un conjunto de particulas
que pueden ser de dos a mas, para las cuales la distancia mas corta entre sus centros evaluados dos
a dos es menor al producto del diametro de la particula y el valor del rango de interaccién 8 como

se muestra en la ecuacién (44), que se toma un valor de 1.2.

r; <pB-2a (44)
El tamafio promedio de cllsteres se expresa en la ecuacion (45), que determina el tamafio de cluster
para un determinado instante de tiempo, y para esta propiedad se usa el niumero de particulas en

cada cluster, N,

N 2
Zpil Nc,p)

(45)
Yoy Ney

(N) =
El factor de nucleacion y crecimiento se expresa en la ecuacion (46), donde N, es el numero de
particulas del sistema, N, el nimero de singlets (particulas unitarias en el sistema), y N, el nimero
de clusteres (formados por las particulas del sistema en funcidén del tiempo), incluyendo al nimero
de particulas solas como “clusteres unitarios”. Este factor nos muestra el proceso dinamico de la
evolucidn del sistema a través del tiempo, para identificar como es la agregacion y tener un mejor
conocimiento de la dinamica del sistema de particulas.

_NC_NS

ne =
N,
p

(46)
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2.4.2 Disefio muestral

Se realizara un estudio numérico de independencia de tamafio de sistema (nimero de particulas) y
de tamafio de paso temporal. Esto nos permitird determinar los valores minimos de nimero de
particulas a simular de tal manera que a valores mayores los resultados son independientes del
tamafio del sistema, ademas se determinara el tamafio maximo de paso temporal de tal manera que
a valores méas pequefios los resultados son independientes del paso temporal. Mal elegido estos
valores se tendria resultados artificiales y no fisicamente consistentes (por ejemplo, traslape de
particulas, divergencia de los resultados, propiedades promedio cambiantes con el nimero de
particulas). Luego se realizar4 simulaciones con variaciones sisteméaticas de las variables
independientes (~ 650 simulaciones independientes). Y debido a que el sistema es intrinsecamente
probabilistico realizaremos alrededor de 10 repeticiones para cada simulacion (en total 6500
simulaciones de produccién). Como se puede ver, del universo infinito de simulaciones posibles
debido a los infinitos valores de las variables independientes las cuales son reales, se estudiara una
muestra de 6500 simulaciones, las cuales si seran posibles de ejecutar en el servidor de computacion

de alto rendimiento que pertenecen al grupo del prof. Cérdova co-investigador de la UPRM.
2.4.3 Técnicas de recoleccion de datos

La data primaria de las simulaciones de guardaran en formato de facil manejo (ASCII) y buena
seguridad, con nombres intuitivos y en una jerarquia “smart” de folders y subfolders para facil
acceso en cualquier momento. Todo archivo de datos de simulacién tendra un encabezado donde

se indiquen las variables a las que corresponden cada una de las columnas.
2.4.4  Técnicas estadisticas para el procesamiento de datos

Se realizara diagrama de frecuencias y se representara con lineas para observar el comportamiento
en tiempo. Ademas, se representara cada dato con su respectiva barrar de error. Esto nos permitira
contribuir con la reproducibilidad de los resultados, aspecto importante de toda investigacion

computacional o experimental.
2.4.5 Aspectos éticos y regulatorios

Se realizard la investigacion basandonos en una conducta responsable de investigacion establecida
por CONCYTEC en el cddigo nacional de integridad cientifica. Dentro de otros aspectos se
trabajara con honestidad cientifica, es decir, estamos dispuesto a evitar el engafio cuando se presenta
la oportunidad en todos los aspectos de la investigacion. Buscaremos la verdad ain en contra de las

propias creencias o ideologias. Evitaremos toda accion que represente una mala conducta cientifica.

2.5 Aspectos Administrativos

25.1 Cronograma
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El proyecto tendrd una duracion de 24 meses. Durante los primeros 6 meses se implementara los
algoritmos de dindmica Browniana y durante los siguientes meses se realizard simulaciones y
andlisis tedricos y se diseminara los resultados a través de conferencias nacionales o internacionales

y a a través de publicaciones cientificas internacionales.
2.5.2 Presupuesto

El presente proyecto NO es financiado actualmente. Pero en base a proyectos equivalentes donde
el Pl es coinvestigador el orden de presupuesto del proyecto seria el siguiente: Aporte monetario de
alguna fuente de financiamiento (PROCIENCIA, CANON o FOCAM): S/ 500,000.00 (para gastos
en recursos humanos, equipos, materiales, viajes, entre otros) Aporte no monetario: UNAT:
22,000.00; UNT: 36,000.00; UPRM: 68,400.00; Total:S/ 626,400.00 (M:S/ 500,000.00 y NM:
S/126,400.00).

2.5.3 Fuentes de financiamiento

Con la experiencia de haber sometido 2 proyectos como coinvestigador a la convocatoria de
concursos de proyectos de investigacion basica 2021 a FONDECYT, nos proponemos a reforzar
esta propuesta para someter a la convocatoria de enero 2022 del concurso de proyectos de
investigacion basica de PROCIENCIA. También podremos someter este proyecto a un concurso
interno de proyectos de investigacion basica que sea llevado a cabo por la UNAT.

2.6 Resultados preliminares y resultados esperados

2.6.1 Resultados preliminares
Sin campo magnético externo:

La Fig. 2 muestra las estructuras formadas por la agregacion de los diferentes cllsteres, cuando en
el sistema diluido se encuentran 250 particulas para una concentracion volumétrica del 1% y para
distintos valores del desplazamiento del dipolo. Entre las estructuras que se forman se destacan
algunas que son caracteristicas de determinados desplazamientos como, por ejemplo: cadenas,
anillos, vesiculas, micelas y doblets. En la Fig. 2a, donde s = 0.10, predomina notablemente las
estructuras en forma de cadenas largas, las que se encuentran entre si y forman dos clusters. En la
Fig. 2b, donde s = 0.15, disminuyen las estructuras alargadas en forma de cadenas sin desaparecer
totalmente, a la vez, aparecen agregados en forma de anillos en menor cantidad, se observa también,
que las estructuras en forma de cadenas alargadas tienen a agruparse entre si formando clusteres
con un gran numero de particulas. En la Fig. 2c, donde s = 0.20, se observa la formacion de
agregados vesiculares formadas por anillos, estas se caracterizan por tener forma de “cascaron” con

el centro vacio, también se observan agregados
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Figura 2: Imagenes de simulacion generadas del sistema diluido de particulas magnéticas para
diferentes valores de desplazamiento dipolar s. a) s = 0.10, b) s = 0.15,¢) s = 0.20,d) s = 0.25,
e) s=030y f) s =0.40. Para un sistema diluido de 250 particulas y una concentracion

volumétrica del 1%.
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esferoidales compactos y micelas formadas por estas estructuras. En la Fig. 2d, donde s = 0.25, las
estructuras se muestran mas compactas, se observan vesiculas, y micelas compactas formadas por
la agregaciéon de estas estructuras. En la Fig. 2e, donde s = 0.30, se observan agregados
esferoidales compactos, algunos anillos y micelas formadas por las estructuras mencionadas
anteriormente. En la Fig. 2f, donde s = 0.40, solo se observan micelas (agregados de pocas
particulas), ademas de agregados de un par de particulas, los cuales se agrupan entre si formando
estructuras no definidas. Respecto a trabajos anteriores, Yener y Klap [13] y Vega-Bellido et al.
[11] reportan cadenas largas y rectas cuando el dipolo se encuentra centrado; sin embargo, [11]
también analizo el sistema para s = 0.10 obteniendo cadenas largas no rectas, es decir, cadenas
formando curvas, las cuales al permitirles el movimiento traslacional en una nueva dimension Fig.
2a tienden a agruparse y formar estructuras cruzadas entre si. Segun Vega, para s = 0.20 en su
sistema quasi-bidimensional se encontraron solo anillos, esto difiere notablemente de la Fig. 2b; sin
embargo, la explicacion radica en que, al ser un sistema tridimensional, los anillos formados se

agregan formando agregados en forma de vesiculas y micelas en otros casos.

Con campo magnético externo:

En la Figura 3, se representa las imagenes para varios valores de desplazamiento dipolar, s, una
interaccion magnética de dipolos, 4, de 45, una intensidad del campo magnético, a, desde 1 hasta
100 y una concentracion, ¢, igual a 0.01. Donde se observa las particulas Janus que tienen el dipolo
magnético desplazado ubicado en la seccion azul, y el campo magnético vertical, generando las

diversas estructuras, las imagenes hacen referencia al sistema para un tiempo t/z, = 1000.

En la Figura 3a se representa las condiciones de s = 0.1 y para un valor pequefio del campo
magnético (e« = 1). Donde se puede ver la formacion de estructuras tipo gel o polimeros, como
estructuras en forma de cadenas sin una orientacion determinada, las cadenas pueden ser de una
sola particula o doble. Estas estructuras se atribuyen a que no hay una predominancia entre el campo
magnético externo sobre las interacciones por el movimiento Browniano que tenga un valor
considerable, y por esto las cadenas que se forman no estan orientadas en una direccion preferencial.
Como el sistema es tridimensional, hay mas libertad en la formacion de estructuras, pudiendo girar.
Ademaés, debido al valor del desplazamiento dipolar, las estructuras son inicialmente de una sola

cadena, que posteriormente se pueden agregar como dobles cadenas.

En la Figura 3b se tiene el valor de s = 0.1, y se intensifica el valor del campo magnético a un valor
mediano, (a = 20). Se puede ver que las particulas forman cadenas con orientacién al campo

magnético, estas se agregan a otras formando dobles cadenas, pero no son rigidas. Debido a que el
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campo magnético es mas intenso, hay una orientacion de las cadenas que se forman. Al igual que
en el caso anterior, debido al valor del desplazamiento dipolar, las estructuras son inicialmente de
una sola cadena. Estas, posteriormente se pueden agregar como dobles cadenas o alambres (wires)
con los dipolos en el centro de ellos. Las cadenas dobles que se forman pueden rotar y formar
cadenas mas gruesas de hasta tres particulas en su seccién trasversal, porque el sistema es

tridimensional.
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Figura 3. Representacion de la simulacion para valores de s de 0.1, 0.25 y 0.5 y valores de a altos
(50 y 100), medios (10 y 20) y bajos (1,3 y 5). Las imagenes representan las posiciones de las
particulas para un tiempo t/t, = 1000. Los dipolos magnéticos estan aplicados en la zona de color
azul de las particulas y el campo magnético para todas las imagenes esta en direccidn vertical que

se muestra en (a).
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EnlaFigura 3c, (a = 50). Se puede ver que las particulas forman cadenas con orientacidn al campo
magnético, estas se agregan a otras formando dobles cadenas, estas son rigidas. Debido a que el
campo magnético es muy intenso, hay una orientacién de las cadenas que se forman. Como en el
caso anterior, debido al valor del desplazamiento dipolar, las estructuras son inicialmente de una
sola cadena, que posteriormente se pueden agregar como dobles o cadenas con los dipolos en el
centro de ellas. Las cadenas dobles que se forman pueden rotar, porque el sistema es tridimensional,
pero por la intensidad del campo ya estas ya no se agrupan con otras, como se observa en el caso

anterior.

En la Figura 3d se representa las condiciones de s = 0.25 y para un valor pequefio del campo
magnético (a = 3). En estas condiciones las estructuras que se observan son anillos y también
formacién de cadenas y alambres. Estas estructuras se atribuyen al mayor desplazamiento del
dipolo, el cual provoca que las cadenas se rompan y formen los anillos. Por otro lado, las cadenas
gue no se rompen se juntan con otras para la formacion de los alambres en los cuales el dipolo se
encuentra en la parte central. Como no hay una predominancia entre el campo magnético externo
sobre las interacciones por el movimiento Browniano, y las cadenas que se forman no estan
orientadas en una direccion preferencial que sea representativa. Como el sistema es tridimensional,
hay maés libertad en la formacion de estructuras, pudiendo girar, y debido al valor del
desplazamiento dipolar, y las cadenas que se pueden formar se agregan como alambres o anillos.

En la Figura 3e se tiene el valor de s = 0.25, y se intensifica el valor del campo magnético a un
valor mediano, (@ = 10). Se puede ver que las particulas forman cadenas con orientacion al campo
magnético, estas se agregan a otras formando dobles cadenas que estan orientadas en direccion del
campo magnético. Debido al valor del desplazamiento dipolar, las estructuras son inicialmente se
forman son dobles cadenas, que posteriormente se pueden agregar como alambres con los dipolos
en el centro de ellas. Las cadenas dobles que se forman pueden rotar como se muestra y si debido

a la orientacién del campo y la interaccion con los dipolos formar alambres.

En la Figura 3f se tiene el valor de s = 0.25, y se intensifica el valor del campo magnético a un
valor alto, (@ = 50). Se puede ver que las particulas forman cadenas dobles con orientacién al
campo magnético, estas se agregan a otras formando alambres que tienen forma helicoidal de tres
cadenas unitarias. Como en el caso anterior, debido al valor del desplazamiento dipolar, las
estructuras son inicialmente son dobles cadenas, que posteriormente se pueden agregar como
alambres con los dipolos en el centro de ellas. Las cadenas dobles que se forman pueden rotar
porque el sistema es tridimensional, y por el valor elevado del campo magnético las estructuras de

alambres son mas estables.

En la Figura 3g se representa las condiciones de s = 0.5 y para un valor pequefio del campo

magnético (e = 5). Donde se puede ver la formacion de estructuras micelares de tres, cuatro, cinco
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y seis particulas. Estas estructuras se atribuyen a baja predominancia entre el campo magnético
externo sobre las interacciones por el movimiento Browniano, ademés, debido al valor que toma el
desplazamiento dipolar, se encuentran estructuras compactas y estables. Como el sistema es
tridimensional, hay més libertad en la formacion de estructuras, pudiendo agregar como estructuras
tetraédricas o como particulas inscritas en una circunferencia con los dipolos en el centro de la

estructura.

En la Figura 3h se tiene el valor de s = 0.5, y se intensifica el valor del campo magnético a un valor
mediano, (a = 20). Se puede ver que las particulas forman dobles cadenas con orientacion al
campo magnético. Debido al valor del desplazamiento dipolar, las estructuras son dobles cadenas
y no se forman alambres como es los casos anteriores y como el valor del campo es mediano las
estructuras compactas ya no se obtienen debido al valor que toma. Ademas, estas estructuras tienden

a girar por estar en un sistema tridimensional.

En la Figura 3i se tiene el valor de s = 0.5, y se intensifica el valor del campo magnético a un valor
alto, (@ = 100). Se puede ver que las particulas forman cadenas en zigzag con orientacion al campo
magnético, estas cadenas rotan, pero en menor proporcion de las condiciones anteriores, y hay una
tendencia a la superposicion de estas cadenas. Las cadenas en zigzag que se forman pueden rotar
porque el sistema es tridimensional, y las estructuras son mas estables debido a que el campo es

elevado.

2.6.2 Resultados esperados

« Basados en los resultados preliminares mostrados, consideramos que un estudio con mas cantidad
de particulas y mas valores de desplazamiento dipolar podrian agregarse cadenas en forma de anillo
de distintos tamafios en estructuras llamadas vesiculas mucho mejor definidas, las cuales son
candidatos ideales para encapsular y transportar medicamentos y/o estabilizar alimentos que se

requiera que permanezcan en suspension.

* Un estudio cuantitativo de las estructuras que se formen en los sistemas nos permitiran entender

el proceso de nucleacién y crecimiento en ausencia/presencia de campo externo.

* Se espera que la competencia entre campo magnético y flujo de fluido externos nos permitiran
determinar los rangos de parametros en los que la agregacion es favorecida y los rangos en los que
no. Se espera que a valores muy grandes de gradiente de velocidad de flujo externo todos los
agregados se disuelvan formando fases tipo gas en donde las particulas presentan posiciones y

orientaciones aleatorias.
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» Se espera que el tiempo caracteristico para romper los agregados desde una condicion de
equilibrio sin campo y alinearlos con un campo externo aplicado, sea mas grande que el tiempo
caracteristico de formar los agregados de equilibrio una vez apagado el campo. Esto debido a que
las particulas en cadenas alargadas necesitan mayor tiempo para difundirse y encontrarse para
formar estructuras compactas. Esta caracteristica puede ser muy Util para determinar las condiciones

de uso del sistema como un smart material.
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2.8 Anexos
2.8.1 Instalaciones computacionales en grupo de investigacion del Dr. Ubaldo M. Cérdova-
Figueroa

The UPRM Chemical Engineering Department cluster (Boltzmann) has 324 proces sors available
for computations submitted through a batch queue. It includes a head node (Intel dual core duo
Xeon 2.00 GHz processors with 16 GB RAM and 3.5 TB HDD), five Sandy Bridge nodes (Intel
Xeon 2.00GHZ and 32GB RAM), four compute nodes (Intel dual core duo Xeon 2.00 GHz
processors with 2-4 GB RAM and 80 GB HDD) with nine compute nodes (Intel quad core quad
Xeon 2.40 GHz processors with 6 GB RAM and 80-160 GB HDD) and sixteen compute nodes
(Intel quad core duo Xeon 2.00-2.83 GHz 2-16GB RAM and 80-1000GB HDD). The cluster is
protected by full battery backup. The Research group members of Dr. Cordova-Figueroa has also
access to a network of computers using HTCondor, a specialized workload management system for
compute intensive jobs. Like other full-featured batch systems, HTCondor provides a job
gueueing mechanism, scheduling policy, priority scheme, resource monitoring, and resource
management. UPRM Instance consist of a head node with 2 x Intel(R) Xeon(R) CPU E3120 @
3.16GHz, 8GB of RAM and 320GB HDD. This head node is able to communicate with various
desktop computer nodes across campus that uses Ubuntu or Microsoft Windows as operating
systems. Also, the head node communicates with Nanobio Condor Instance at UPR-Rio Piedras to
share node resources. - Another computational source that Dr. Cordova’s Group has access to is
called Boqueron, which is the main scientific computation cluster at the HPCf(high Performance
Computer Facility) at University of Puerto Rico. It provides over 2240 compute cores, and 200
terabytes of high-performance storage served over a QDR Infiniband and 10G Ethernet backbone.
Jobs are managed by the Slurm Workload Manager, and they may run in distributed or shared-

memory parallelism or using hybrid parallelism
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