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RESUMEN

En el presente articulo se da una visibn general lade
nanotecnologia, donde a partir de la identificacida sus
componentes, se revisa el estado del arte en cuanta
simulacion de los elementos de la nanotecnologlamas de
presentar algunas soluciones de software parz@stetido.
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1. INTRODUCCION

Si bien la idea de manejar escalas cada vez maefies, se ha
estado manejando mucho antes del nacimiento de
nanotecnologia, como no hace mucho el “micro” ¢ém@yede lo

pequefio, desde micréfonos o microondas hasta soimp®s o

microorganismos, todo lo “micro” era mejor.

Desde la invencion de los teléfonos celulares ydops de
computadora, estos han seguido una linea fijacredada vez
mas su tamafio, sin embargo la miniaturizacién aon@scala ha
llegado fisicamente tan lejos como podia llegar ciocuitos han
llegado ha ser tan pequefios que cuando funcionaalisaitan
tanto que incluso podrian quemarse.

Para obtener mayor velocidad y poder, la electedtiene que
usar la nanotecnologia, y la nanociencia como teld&s de los
atomos y moléculas.

2. NANOCIENCIA Y NANOTECNOLOGIA

2.1. Nanociencia

La nanociencia, etimolégicamente proviene segununalg
autores del griego “nano” o del latin “nanus” qugniica en
ambos casos “enano”, lo que podria entenderse tariencia
de las cosas pequefias. Sin embargo, cientificanmemte se
refiere a la billonésima parte de algo, por ejemplonanémetro
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es igual al 0™ metros, un nanosegundolQ_ segundos.

Esta escala permite medir cosas extremadamenteffgEsjLcomo
una molécula de hidrogeno que es igual a 0,1 namndspeun
cabello humano es igual a 100.000 nanémetros. haaencia

la

es el estudio de 4&tomos, moléculas y objetos caguafio se
mide sobre la escala nanomeétrica (1-100 nanémetros)

El padre de la "nanociencia”, es considerRdthard Feynman,
premio Noébel de Fisica, quién en 1959 propuso dabri
productos en base a un reordenamiento de atomadécunas.

En 1959, el gran fisico escribié un articulo qualizaba cémo

los ordenadores trabajando con &tomos individualedrian
consumir poquisima energia y conseguir velocidades
asombrosas.

La nanocienciaesta unida en gran medida desde la década de los
80 con Drexler y sus aportaciones a la "nanotegi@lo
molecular", esto es, la construccion de nanoméaguieghas de
atomos y que son capaces de construir ellas mistras
componentes moleculares. Desde entoritrés Drexler, se le
considera uno de los mayores visionarios sobretesta. Ya en
1986, en su libro "Engines of Creation" introdwgs promesas y
peligros de la manipulacion molecular. Actualmepteside el
Foresight Institute.

La nanociencia es distinta a las otras cienciagymmquellas
propiedades que no se pueden ver a escala micicacop
adquieren importancia, como por ejemplo, propieslade la
mecénica cuéntica y termodinamica. En vez de estudi
materiales en su conjunto, los cientificos investigon &tomos y
moléculas individuales. Al aprender mas sobre lapipdades

de una molécula, es posible unirlas de forma mew biefinida
para crear nuevos materiales con nuevas e incseible
caracteristicas

2.2.Nanotecnologia

La palabra fanotecnologid es usada extensivamente para
definir las ciencias y técnicas que se aplican anivel de
nanoescala, esto es a medidas extremadamente pequef
llamadas "nanos" que permiten trabajar y manipuls
estructuras moleculares y sus 4&tomos. En sintesilavaria a la
posibilidad de fabricar materiales y maquinas atipatel
reordenamiento de atomos y moléculas.
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La nanotecnologia es el estudio, disefio, creacintesis,
manipulacion y aplicacion de materiales, aparatosisiemas
funcionales a través del control, la explotacionfel@®menos y
propiedades de la materia a nanoescala. Cuandaisputa la
materia a una escala tan minUscula, a una escafod®s y
moléculas, demuestra fenémenos y propiedades &tadm
nuevas. Por lo tanto, cientificos utilizan la naeablogia para
crear materiales, aparatos y sistemas novedososo/ qpstosos
con propiedades Unicas

Nos interesa, méds que su concepto, lo que repeesent
potencialmente dentro del conjunto de investigaEsony
aplicaciones actuales cuyo propdsito es crear Isuestaucturas y
productos que tengan un gran impacto en la in@ugirila
medicina (nanomedicina), por ejemplo.

Estas nuevas estructuras con precision atomices taimo los
nanotubos de carbdn, o pequefios instrumentos piatarer del

cuerpo humano, pueden introducirnos en una nuexa rers
llevardn a una segunda revolucion industrial esigtb XXI, tal

como sefiala Charles Vest (ex-presidente del MIT).

Los avances nanotecnolégicos, serian los protagsnide la
sociedad del conocimiento, cuyo desarrollo tendmia gran
repercusion en la instrumentacion empresarial jakdgupondra
también numerosos avances para muchas industriaseyos
materiales como materia prima, con propiedades@xtinarias
(desarrollar materiales mas fuertes que el acen» mpen
solamente diez por ciento el peso), nuevas aptinasi
informéticas con componentes increiblemente magaogapo
sensores moleculares capaces de detectar y destluilas
cancerigenas en las partes més delicadas del chempano
como el cerebro, entre otras muchas aplicaciones.

3. CATEGORIAS EN
NANOTECNOLOGIA

Si seguimos la evolucion de la nanotecnologia, s®rea que
sin importar los resultados del mercado, la namoténunca
serd un sector particular de la industria, si ne bian al ser una
ciencia con muchas éareas de aplicacion, redefeliimbo de
muchos sectores de la industria en general. Loriantaos

permite reconocer que la nanotecnologia no essimamas bien
un conjunto de tecnologias, que producen un comjule

descubrimientos técnicos que pueden usarse enemiésr
mercados.

Asi, el mundo de la nanotecnologia puede dividiesetres
grandes categorias: nanoestructuras 0 nanomaseriale
nanoherramientas, y nanodispositivos. Los compese¢ estas
categorias se observan en la figura 1.
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Figura 1. Categorias de la Nanotecnologia

3.1. Nanomateriales

Los nanomateriales son materiales con una micrasta cuyo
tamafio caracteristico es de unos pocos nanoméipaafente
1-100). Esta microestructura se refiere a su coitigosquimica,
al ordenamiento de sus atomos (la estructura agdmic el
tamafio de un sélido en una, dos o tres dimensidssefectos
para controlar los nanomateriales incluyen efectestamafio
(donde los tamafios criticos del fendmeno fisicovselven
comparables con el tamafio caracteristico de un lgaque de
construccion de una microestructura) los cambiosedsionales
del sistema, los cambios de la estructura atéraitae otros.

La sintesis, caracterizacion, y procesamientosat@materiales
son parte de una &rea que emerge y crece rapidaniemt
investigacion y desarrollo en esta area tiene maydasis en
descubrimientos cientificos relacionados a la gaién de
nanomateriales con caracteristicas microestruesiral
controladas, la investigacion de su procesamientmigria con
propiedades ingenieriles, y funciones tecnolégipasmite la
introduccion a nuevos conceptos y métodos de fatido.

Los nanomateriales se agrupan en nanoparticulablfgues de
construccién), nano intermediarios y nanocompueskstos
pueden o no estar en un equilibrio termodinamico.

3.2.Nanoherramientas

Las nanoherramientas son dispositivos que manigalamateria
a un nivel manométrico o atémico. Dispositivos galeomo
microscopios atémicos, dispositivos de eliminacide capas
atomicas, dispositivos y herramientas de nanobifdgr Algunas
otras herramientas incluyen, técnicas de fabricacandlisis i
metrologia de instrumentos y software para la itigasion y
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desarrollo de la nanotecnologia. Estos se usanitegraffia,
dispositivos de eliminacién de vapores quimicospremiones
3D, y nanofluidos, usados en la nanomedicina.

3.3.Nanodispositivos

Los nanodispositivos son cualquier sistema, cuyssponentes
son nanomateriales, cuya funciébn no es otra queejaan
cuestiones de nanotecnologia. Los primeros dispasiten el
mercado fueron los biodetectores fluorescentes datop
cuanticos. Los dispositivos MEMS (Sistemas Micro
Electromecéanicos) son usados como acelerometréssdrolsas
de aire de lo automdviles. Los componentes incluyen

nanomateriales, moléculas organiGamiconductoras, polimeros
y materiales y quimicos de alta pureza

4. MODELOS Y SIMULACION
4.1 .Modelos

Las propiedades de los dispositivos a una nan@escagrandes
ambientes deben ser modeladas. Este modelado feoitie
tiene que cruzar diferentes escalas de medida I§esca
moleculares, nano, micro entre otras) desde la idie@l de
fabricacion hasta que el dispositivo este funcidean
correctamente, debido a que no se puede pensaesgbartes
individuales. Los dispositivos a una nanoescal@&dehodelarse
en el contexto de su ambiente. En electronica,epemplo, se
tiene el siguiente patrén de progreso del modeladponiendo
un incremento de la complejidad inherente al modelocada
etapa.

Materiales — Dispositivos — Circuitos — Sistemas —
Arquitecturas.

Para continuar avanzando en una nanoescala, algineas
necesitan usar matematicas avanzadas en teorigsaesnala y
métodos de multiescala. La complejidad moleculacesita
también nuevos métodos para la optimizacion deudstas
complejas, que se usaran por ejemplo, en la piédiatel auto
ensamblado de nanomateriales.

Las herramientas de modelado que se usan sonska-mescala
(una capacidad de resolucion intermedia de funoiderEo entre
las escalas atémica y micro), la atomistica clagiaateoria
clasica de campos de fuerza), la Teoria de la Baddruncional
(una aproximacion de un electrén de la teoria écgindonde un
electrdn interactla con los &tomos pero no conaléciron), y el
modelo cuantico completo (electrones que interactic otros
electrones y los iones de cuatro o cinco entre si).

Estos diferentes métodos deben trabajar juntosh@sideben ser
faciles de usar por mucha gente, de manera quejseentodo el
disefio del dispositivo. Los resultados con la etaticorrecta y
la incertidumbre prevista, deben servir ademastde teoria y
otros célculos matematicos, para tal objeto. Laoluesdn
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colaborativa de problemas, a través de bases des dat
compartidas, hacen posible a los investigadores asas
geogréficas muy distantes, trabajar en los mismobl@mas y
asi desarrollar un conjunto colaborativo de teoyiaoftware.
Con un mayor interés en la simulacion, la nanotegia va a
tener una nueva herramienta. Donde las computagaratelas
masivas y el software avanzado incrementen lascihgues de

la simulacion. Estas supercomputadoras facilitamatelado y

la simulacién a gran escala, para que la nanotegf@lavance
hacia la resolucion de problemas reales.

4.2.Simulacion

Durante los ultimos 20 afios, el computo se ha atideeen una
tercera forma de hacer ciencia, que complementedida y la
experimentacion. Las simulaciones son necesariasabar y
comprender completamente diferentes disefios, arniia la
nanotecnologia, una ciencia emergente en el quenlesos
materiales y estructuras pequefias se construysmogtor 4&tomo
0 molécula-molécula.

Hay una necesidad de un trabajo de célculo en wigalgampo,
pero sobre todo en un campo en el que estdn erpra
completamente nuevos tipos de dispositivos y estras.

Cientificos de todo el mundo estén sintetizandmatarizando y
manipulando estructuras nanoescalares. Donde sEeofun
amplio rango de oportunidades para la ciencia aqéic su
trabajo también se ocupa de cuestiones experinesntakbido a
gue los datos se almacenan en una nanoescalaytaiande las
medidas no se pueden interpretar sin haber creadem un
modelo mateméatico de la interaccion entre la hemara de
medicion y los materiales o estructuras medidos.

Por ejemplo, un modelo tedrico quizas necesite nitefia

interaccion o la ubicacién de neutrones o nanapda$ de un
atomo. O se quiera entender los datos de micras@Pimico
moviéndose a través de una superficie, un modeforsesario
para mostrar la interaccion entre el microscoplasymoléculas
de la superficie.

Para obtener una alta reproducibilidad (la haldlida repetir un
proceso cientifico y obtener los mismos resultadgsun
producto de calidad en materiales nanoestructuratogieben
considerar muchas variables. En procesos comoblacéaion
del vino o la fabricacion de un biochip, los efectde la
temperatura, presion, tiempo y concentracion stitcs.

Estudios por ejemplo en el modelado teérico o cdagional de
la quimica y la fisica son areas de estudio clgaeadeterminar
la mecanica cuantica atébmica del movimiento delect®n. Los

cientificos simulan el comportamiento espacial da molécula
0 un atomo, examinando y prediciendo las fuerzase en

alrededor de ellos.
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La nanotecnologia ofrece la oportunidad de unir glejas
nanoparticulas y materiales que se pensaban esamjratibles.
Por ejemplo superficies inorganicas como el orqyussden unir
con moléculas orgéanicas.

Como es esto posible, la respuesta esta en el tammad vez mas
esto demuestra que se pueden manipular nanopastipara
producir nuevos materiales.

5. APLICACIONES
5.1.LabVIEW SignalExpress

LabVIEW SignalExpress de National Instruments, e€ntorno
interactivo basado en la plataforma de disefio gyafe sistemas
NI. LabVIEW es lider en la industria, y hace posibél
aprendizaje préactico y experimental de la nanotegi® para
estudiantes, a través de mdaltiples disciplinas elésdngenieria
biomédica a la ingenieria aeroespacial, y a tral@snultiples
niveles desde principiantes hasta expertos comfagee paso a
paso e interactivo. Ya que NI LabVIEW SignalExpreespuede
conectar a miles de dispositivos e interfaces d#owvabuses
como USB, GPIB o serial, los estudiantes e invadtiges
pueden usarlo en los laboratorios para una variedaed
aplicaciones. Con LabVIEW SignalExpress, ahora pned
realizar andlisis de manera interactiva mientrasstéma se esta
ejecutando y personalizar sus algoritmos rapidecirfiente.
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Figura 2. Entorno integrado de LabView Signal
Express.

5.2.nanoHUB

NanoHUB provee una simulacion en linea de mas de 16
herramientas. Todas estas herramientas corren appiets en la
ventana de su navegador, pero ademas provee uriemdtd
capaz de ubicar recursos transparentemente eertidercentros
de investigacion sobre nanotecnologia. Algunos dacidben
como una Infraestructura de Cloud Computing y umadén de
Aplicaciones para la nanotecnologia similar a Applenes. Para
poder efectuar las simulaciones, se debe primgjistrarse y asi
obtener un nombre de usuario y una contrasefisav@lidegistro

es gratuito.
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La mayoria de las herramientas de nanoHUB sonibantones
de la investigacion en areas de la nanoelectron@amecanica,
nanobiologia, nanofoténica y muchas otras.
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Figura 3 Pantalla Experimental de nanoHUB.

5.3.MATERIALS STUDIO

Las herramientas MATERIALS STUDIO tienen una amliéa
en diferentes areas de la nanotecnologia comamaeotubos de
carbono, sensores quimicos, cristales liquidospetgttrénica,
materiales nanocompuestos, polimeros nanoestrdogira
recubrimientos, liberaciébn de farmacos. Presentaaimentas
para cubrir las necesidades de modelado tanto para
investigaciones en "materiales blandos" como entéredes
duros". Alternativamente, es posible configuraraamjunto de
herramientas personalizadas seleccionando entremtidulos
MATERIALS STUDIO métodos ab initio y semiempiricoe
mecanica cuantica, mecéanica clasica y simulacieneseso —
escala.

6. CONCLUSIONES

El estudio y aplicacidon de la nanotecnologia, pstanitiendo la
apertura de un nuevo mercado y de nuevas areasekigacion
y desarrollo, donde debido principalmente a la pac&dad de
observar procesos y estructuras a nanoescala,caeaen el
modelado y a la simulacién de las diferentes nanasaras,
nanomateriales o incluso nanodispositivos. Sin egthain
hecho que todavia interfiere este proceso, es atlogrde
abstraccion necesario en los modelos, puesto qog esjuieren
matematicas muy avanzadas. Sin embargo como todda e
informatica esto dejara de ser un problema cua@it® g8 avance
en el estudio de los modelos y simulaciéon en nanotegia..
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