ELPAIS.es - version para imprimir http://www.elpais.es/articuloCompleto/elpepisupcib/2006...

EL PAIS.E'S CCARAR YCHIAHA

version para imprimir

:{; Imprimir
INVESTIGACION

Cientificos espafioles crean un sistema de simulacién informético

Siesta, empleado por 400 grupos de investigacién, resuelve las ecuaciones fundamentales de la fisica que
describen la dindmica de nticleos y electrones

SIESTA: www.uam.es/siesta
EL PAIS - 23-03-2006

Un equipo compuesto por los cientificos espafioles Pablo Ordején, José Maria Soler, Emilio Artacho, Alberto Garcia,
Javier Junquera y Daniel Sdnchez—Portal ha creado un sistema de simulacién informatico que permite estudiar
sistemas de hasta miles de 4tomos.

El sistema se emplea en nanociencia, para la miniaturizacién de circuitos, en desarrollo de firmacos anticancerigenos
y en medioambiente, para el almacenamiento de residuos radioactivos.

El método de simulacion, llamado Siesta, resuelve las ecuaciones fundamentales de la fisica que describen la
dindmica de nicleos y electrones, y estd siendo utilizado por mas de 400 grupos de investigacién de todo el mundo.
Un ejemplo reciente de aplicacién de este programa es el trabajo de Marivi Ferndndez—-Serra, fisica que trabaja en la
Universidad de Ly6n que junto con Emilio Artacho han descubierto como se organizan las moléculas del agua, algo
en apariencia sencillo, pero que ha sido un misterio para los cientificos durante afios.

El programa genera, durante meses de cilculo en grandes superordenadores, una enorme cantidad de datos que hay
que procesar y entender posteriormente. Para ello, segdn Artacho, que trabaja en la Universidad de Cambridge, "hay
que hacerse las preguntas adecuadas hasta que se da con la clave del problema. Esto requiere mucha exploracién,
ideas, discusiones".

"Estos métodos permiten conocer la estructura electrénica de los sistemas que estudiamos y no dependen de
pardmetros ajustables, como ocurre con modelos cldsicos”, explica Fernandez—Serra. "Cuando las aproximaciones
estdn bien controladas, los resultados pueden llegar a ser lo méds préximo a los que se obtendrian, si existiese, con una
camara de video capaz de registrar los movimientos de los componentes elementales de la materia: los niicleos
atémicos y los electrones que se encargan de formar los enlaces entre los dtomos para constituir las moléculas y entre
las moléculas entre si para formar la materia”.
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