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INTRODUCCION OBJETIVO

Los surfactantes formas parte de un gran sector de la ingenieria quimica y los encontramos a El objetivo principal de esta investigacion es
menudo en nuestra vida cotidiana (pinturas, tintes, jabones, detergentes, etc.) por ello es muy comprobar la eficacia del método Parallel
importante determinar de forma eficiente las propiedades de dichos sistemas. La complejidad Tempering para modelar los sistemas
gque presentan estos sistemas es que tienden a ordenarse formando diferentes fases en complejos formados

funcién de la concentracion y de la temperatura del sistema. Esto hace que la simulacién de
dichos sistemas sea algo compleja y necesite de tiempos de calculo muy elevados y de .ﬂ'-
e

computos en paralelo. e
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METODOLOGIA

El método utilizado en esta investigacion es la simulacién de sistemas de surfactantes en diluciéon mediante la técnica de Parallel Tempering y
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* Equipo vy software y utilizado

Ordenador personal, software desarrollado por el grupo de investigacion y un visualizador de sistemas de surfactantes, RASMOL®
» Parallel Tempering
Las técnicas convencionales utilizadas para la simulacién de estos sistemas requieren grandes tiempos de calculo.

La técnica Parallel Tempering utiliza informacion obtenida de distintas temperaturas para calcular otras a una temperatura mas alta, es decir,
existe un intercambio de informacién entre las diferentes temperaturas para las que se ha definido la simulacién. De esta manera se aligera la
equilibrado del sistema y, a menudo, se requieren menos pasos de célculo para estabilizar el sistema.

e Interpretacién de resultados

Uso de la correlacion de la energia, graficas de energia vs. pasos de célculo e historiogramas.

RESULTADOS

e Altas concentraciones: 12%

* Bajas concentraciones: 1%
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CONCLUSIONES

* Baja concentracion: 1%

La técnica Parallel Tempering no tiene mucha ventaja frente a las convencionales para temperaturas altas

La técnica Parallel Tempering es mucho mas eficiente que las convencionales cuanto mas baja es la temperatura

« Alta concentracion: 12%

La técnica convencional es més eficiente que la Parallel tempering a temperaturas altas.
A temperaturas bajas no se puede pronosticar diferencias en la eficacia de las técnicas, harian falta realizar simulaciones més largas para

extraer una conclusion sélida. ) Lo
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