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1. Datos generales del Proyecto

Cddigo del proyecto: 1072

Titulo del proyecto: Sistemas clasicos de espines fuera del equilibrio y crecimiento epitaxial
coloidal: un enfoque numérico a través de los métodos de Monte Carlo cinético y Metrépolis

Facultad o Instituto Académico: CIENCIAS NATURALES Y EXACTAS

Departamento o Escuela: FISICA

Grupo (s) de investigacion: )
GRUPO DE FISICA TEORICA DEL ESTADO SOLIDO

Entidades:

Palabras claves:

Investigadores ! Nombre aTs'in:ﬁé)o Tiempo dedicado
Investigador Juan Carlos Granada E. 5his 5hi/s
Principal

: . Diego Luis Gonzalez Cabrera 10 h/s 10 h/s
Coinvestigadores Karem Cecilia Rodriguez 5 h/s 5hi/s

Julidn Andrés Sanchez Mufioz 20 h/s 20 h/s

Otros Santiago Figueroa Manrigue 20 h/s 20 h/s

participantes Nadia Rivera Torres 20 h/s 20 h/s

Sadan Garcia Negrete 40 h/s 40 h/s

1 Todas las personas relacionadas en el informe y que participen en el proyecto deben haber suscito el acta de propiedad
intelectual de acuerdo con los formatos establecidos.
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2. Resumen ejecutivo:

Con base en el método Monte Carlo, se implementaron algoritmos versétiles para dilucidar
propiedades magnéticas y de dindmica molecular de sistemas de baja dimensionalidad. Se
describié la evolucién y la deposicién de particulas coloidales dentro de una suspensién bajo un
campo externo, asi como su difusion lateral y el proceso de formacion de islas. Se
implementaron simulaciones con muestreo aleatorio para el estudio de propiedades estadisticas
de sistemas magnéticos tipo Ising, prestando especial atencion al problema de la percolacion, el
procedimiento de inversion de espin y el célculo de la diferencia de energias entre
configuraciones con el fin de examinar la coercitividad y la remanencia de imanes permanentes
en la presencia de campos magnéticos externos. También se implementaron algoritmos
numéricos para sistemas de baja dimensionalidad de pocos y muchos cuerpos, con el fin de
estudiar la dindmica de Moléculas diatébmicas polares en presencia de un campo eléctrico
constante y uniforme, considerando un ensamble de moléculas polares en una red 6ptica 2D en
el régimen de aislante de Mott, con una molécula por sitio y prestando especial atencion a la
intensidad del parametro experimental que caracteriza la trampa e incluyendo un campo
eléctrico perpendicular al arreglo 1D. Se hallaron las condiciones de acople de los estados
rotacionales en el limite de campo débil los estados y se estudio el efecto del campo sobre los
estados rotacionales “vestidos” y se determiné el corrimiento necesario para obtener la energia
de excitacion por sitio, ilustrando los resultados para varias moléculas alcalinas.

En la ejecucion de este proyecto, se vincularon 3 estudiantes de pregrado y 1 estudiante de
doctorado. Los resultados obtenidos se reportaron en tres ponencias en evento nacional y una
ponencia en evento internacional. Los resultados quedaron plasmados en dos publicaciones
internacionales en revista de alto impacto (clasificada por COLCIENCIAS en la categoria Al) y
en una publicacién nacional..
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Abstract.

On the basis of Monte Carlo method, versatile algorithms were implemented in order to
elucidate the magnetic properties and the molecular dynamics of low dimensional systems. The
evolution and the deposition of colloidal particles were described as well as the process of island
formation. Simulations with random sampling were implemented for the study of statistical
properties of Ising type magnetic systems, with emphasis on percolation, spin inversion and
energy differences between configurations, to understand the coercivity and remanent
magnetization of permanent magnets in external magnetic fields. Numerical algorithms were
also implemented for many particle and few particle low dimensional systems, paying special
attention to the dynamics (in the Mott insulator regime) of polar diatomic molecules in a one
dimensional optic lattice with a molecule per site in the presence of an external constant and
homogeneous electric field. The conditions for the coupling of rotational states in the low field
limit were found and the effect on the field-dressed rotational rotational splitting necessary to
obtain the on-site excitation energy.

Three graduate students and one Ph.D student took part in this project. The obtained results
were reported in three presentations in a national congress and in one presentation in an
international conference. The results are included in two international publications in a journal
with high impact factor and in a local journal.
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3. Sintesis del proyecto:

El proyecto tuvo como hilo conductor el uso del método Monte Carlo para dilucidar propiedades
magnéticas y de dinAmica molecular de sistemas de baja dimensionalidad, con especial énfasis
en las propiedades dindmicas y estacionarias de sistemas bidimensionales de muchas
particulas. Para ello se plantearon como objetivos especificos implementar algoritmos versatiles
de Monte Carlo Cinético y Metrépolis con el muestreo de Wang-Landau, para estudiar tanto
propiedades en equilibrio como dinamica fuera del equilibrio en una gran diversidad de sistemas
fisicos, entre los que destacan sistemas de crecimiento epitaxial coloidal bidimensional sobre un
sustrato unidimensional. Asi mismo, se plante6 usar estas herramientas para analizar la
coercitividad y remanencia de un sistema bidimensional magnetizable de manera permanente
en presencia de un campo magnético externo.

Para el desarrollo de estos objetivos se determinaron numéricamente ratas de transicion a partir
de simulaciones extensivas de dinamica molecular, con ayuda de las cuales se simul6 la
evolucion de un sistema solido sobre sélido, extendiendo las simulaciones a tamafios y tiempos
que son imposibles de obtener por medio de dinamica molecular. La Implementacion y el
analisis percolativo desarrollado con estos instrumentos permitieron determinar y caracterizar
dominios magnéticos en sistemas bidimensionales con propiedades magnéticas, prestando
especial atencion a la fase ferromagnética y al tamafio de los dominios en presencia de un
campo magnético externo.

Siguiendo la anterior metodologia, se obtuvieron los siguientes resultados:

Con el estudiante de pregrado Julidn A. Sanchez bajo la orientacion del Prof. Diego Luis
Gonzalez se desarrollaron algunos aspectos generales de la Ecuacion de Fokker-Planck
(EFP) en especial su conexién con las ecuaciones de Langevin. El formalismo dado por la
EFP se us6 en el estudio de la deposicion de particulas sobre un sustrato lineal en
presencia de una suspension coloidal bidimensional diluida. Con base en algoritmos
basados en la dinAmica de Langevin se estudio la evolucién de las particulas coloidales
dentro de la suspension y se caracterizo su lenta deposicién sobre el sustrato debido a la
accion de un campo externo. Una vez depositadas, se describié como las particulas pueden
difundirse lateralmente sobre el sustrato. En particular, se calcularon la tasa de deposicion
promedio sobre el sustrato y la constante de difusién lateral de las particulas sobre el
sustrato. Debido a la accién del campo las particulas lentamente se depositan sobre un
sustrato. Una vez depositadas las particulas se difunden formando estructuras llamadas
islas. Usando ecuaciones de Langevin y Fokker-Planck se estudiaron las propiedades
difusivas de las particulas en la suspensién y sobre el sustrato. Los resultados analiticos se
compararon con los obtenidos por medio de simulaciones de dinamica molecular (DM).
También se propuso un procedimiento basado en los resultados previos para usar el
método en Monte Carlo cinético en el estudio de este sistema. Estos resultados se
reportaron en las siguientes publicaciones internacionales:

Diego Luis Gonzalez, Alberto Pimpinelli and T. L. Einstein, Fragmentation approach to
the point-island model with hindered aggregation: Accessing the barrier energy,
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PHYSICAL REVIEW E 96, 012804 (2017) (Anexo-01)

Diego Luis Gonzélez, Manuel Camargoand Julian A. Sanchezl, Island size distribution
with hindered aggregation, PHYSICAL REVIEW E 96, 012804 (2017) (Anexo-02)

y en la publicacién nacional

Diego Luis Gonzalez, Manuel Camargo Chaparro y Julian Andrés Sanchez Mufioz,
Diffusion and Deposition Rates in a Colloidal Model for Epitaxial Growth, Revista de
Ciencias. 21 No. 1, 23 (2017) (Anexo 03)

Los resultados de este trabajo se reportaron en dos ponencias en el evento nacional XXVII
CONGRESO NACIONAL DE FISICA llevado a cabo en la Ciudad de Cartagena los dias 3,
4, 5, 6 de Octubre de 2017. (Anexos 04, 05). Adicionalmente, el estudiante Julidn A.
Sanchez presentd su proyecto de trabajo de grado, el cual fue aprobado con base en la
evaluacion positiva del mismo (Anexo 06).

e Con los estudiantes de pregrado Santiago Figueroa Manrique y Nadia Rivera-Torres
bajo la orientacién de la Prof. Karen Rodriguez se implementaron simulaciones con
muestreo aleatorio para el estudio de las propiedades estadisticas de sistemas
magnéticos tipo Ising. El estudio se realiz6 mediante el algoritmo de Metrépolis para la
determinacion de los estados de equilibrio; en particular, se mostré6 como es la
implementacién del método incluyendo el muestreo de Monte Carlo para el problema de
la percolacion, el procedimiento de inversion de espin y el calculo de la diferencia de
energias entre configuraciones. De esta manera se desarroll6 un algoritmo completo
capaz de calcular observables fisicos locales. Este ejercicio académico permitié incluir el
muestreo de Wang-Landau para estudiar la coercitividad y la remanencia de imanes
permanentes en la presencia de campos magnéticos externos. Los resultados de este
trabajo se reportaron en el evento nacional XXVII CONGRESO NACIONAL DE FiSICA
llevado a cabo en la Ciudad de Cartagena los dias 3, 4, 5, 6 de Octubre de 2017. (Anexo
07).

e El estudiante de doctorado Sadan Garcia Negrete, bajo la orientacion de la Prof. Karen
Rodriguez, implementé algoritmos numéricos para sistemas de baja dimensionalidad de
pocos y muchos cuerpos, con el fin de estudiar la dinAmica de Moléculas diatébmicas
polares en presencia de un campo eléctrico constante y uniforme. En particular, se
consider6 un ensamble de moléculas polares en una red 6ptica 2D en el régimen de
aislante de Mott, con una molécula por sitio, prestando especial atencion a la intensidad
del parametro experimental que caracteriza la trampa e incluyendo un campo eléctrico
perpendicular al arreglo 1D. Se demostrd que en limite de campo débil los estados
rotacionales con m=0 se acoplan entre si, preservando la regla de seleccion AN+t1. Se
estudié el efecto del campo sobre los estados rotacionales “vestidos” y se determiné el
corrimiento necesario para obtener la energia de excitacion por sitio, ilustrando los
resultados para varias moléculas alcalinas. Estos resultados fueron reportados en el
evento internacional XXIII Latin American Symposium on Solid State Physics-Simposio
Latinoamericano de Fisica del Estado Solido XXIlI, Bariloche, 10 - 13 April 2018 (Anexo
08)
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e En el marco de la convocatoria de Colciencias “ecosistema cientifico para la
conformacion de un banco de programas de i+d+i elegibles que contribuyan al
mejoramiento de la calidad de las instituciones de educacion superior colombianas-
2017” el Grupo de Fisica Tedrica del Estado Sdlido formé parte del “Programa de
investigacion, innovacion y desarrollo en energias sostenibles para un desarrollo
multiregional en Colombia (PIDESCO)” (Anexo 09) presentando el proyecto R1-24
“Nanoestructuras de materiales fuertemente correlacionados de baja dimensionalidad
para la captura y/o transporte energia” (Anexo 10), con Cédigo de Registro 58605.
Lamentablemente dicha propuesta no fue elegida. Actualmente, el Grupo de Fisica
Tedrica del Estado Sélido esta en la busqueda de nuevas convocatorias.

Ademdas de aportar al conocimiento de frontera, el aporte transversal mas importante del
presente proyecto ha sido la formacion de estudiantes de pregrado y doctorado en la
implementacién de diversos algoritmos Monte Carlo versatiles para ser utilizados en una gran
diversidad de sistemas fisicos, tanto en equilibrio como fuera de éste, de gran interés para el
desarrollo industrial nacional e internacional.

4. Impactos actual o potencial:

El presente proyecto ha contribuido a la formacion de los siguientes tres estudiantes de
pregrado, vinculados al programa de semilleros:

Julian Andrés Sanchez Munoz
Santiago Figueroa Manrique
Nadia Rivera-Torres

El nivel de formacion se evidencia en la participacion de estos estudiantes como ponentes en
un evento cientifico nacional y en la participacion de uno de ellos como coautor en una
publicacién internacional y una nacional.

Cabe sefialar que estos estudiantes actualmente cursan los créditos del programa académico
de Fisica correspondientes al octavo y noveno semestre. Por este motivo, en el presente
proyecto no es posible reportar trabajos de grado culminados, aunque los resultados obtenidos
por los estudiantes de pregrado son mas que suficientes para conformar sus documentos de
Trabajo de Grado final.

El presente proyecto ha contribuido también a la formacion del estudiante de doctorado Sadan
Garcia Negrete, quien actualmente cursa el tercer semestre de su doctorantura.
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5. Productos:

Tabla No. 1. Cantidad y tipo de productos pactados en el Acta de Trabajo y Compromiso y
productos finalmente presentados

No. de PRODUCTOS No. de PRODUCTOS
TIPO DE PRODUCTOS PACTADOS PRESENTADOS

Productos de nuevos conocimientos
Articulo aceptado para 2 publicados en revista Q1
evaluacién en una revista Q2. (Anexo-01), (Anexo-02)

2 1 publicado en revista C.

(Anexo-03)
Formacioén de recursos No. de No. De
humanos estudiantes No. de tesis estudiantes No. De tesis
vinculados Vinculados

Estudiantes de pregrado 2 1
Semillero de Investigacion 1 1 3 0
Estudiante de doctorado 1 1
vinculado

(*) En los compromisos de la propuesta inicial se estipula la vinculacion de 1 estudiante de
pregrado al programa de semilleros y la vinculacion de dos estudiantes de pregrado adicionales
para la realizacion y culminacion de su trabajo de grado. Sin embargo, debido al escaso nimero
de estudiantes de pregrado en los semestres finales, al proyecto se vincularon 3 estudiantes de
semestres intermedios que podian formar parte del programa de semilleros de investigacion.
Como se indica en la seccion 4 de este informe, estos estudiantes actualmente cursan los
créditos del programa académico de Fisica correspondientes al octavo y noveno semestre. Por
este motivo, en el presente proyecto no es posible reportar trabajos de grado culminados,
aunque los resultados obtenidos por los estudiantes de pregrado son mas que suficientes para
conformar sus documentos de Trabajo de Grado final.
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TIPO DE PRODUCTOS

No. de PRODUCTOS

No. de PRODUCTOS

PACTADOS PRESENTADOS
Productos de divulgacion
Ponencias presentadas en No. de oﬂ%n?;?as No. de No. de
eventos (congresos, ponencias | . P . ponencias ponencias
o : . internacionale . : .
seminarios, coloquios, foros) nacionales S nacionales | internacionales
3
1 1 (Anexo-04), 1
(Anexo-05), (Anexo-08),
(Anexo-07).
Propuesta de investigacion
Propuestas presentadas en
convocatorias externas para 1
busqueda de financiacion. (Anexo-09).
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Tabla No. 2. Detalle de productos
Tipo de Articulo
producto:
Nombre
General: PHYSICAL REVIEW E 96, 012804 (2017)
Nombre Fragmentation approach to the point-island model with hindered aggregation:
Particular: Accessing the barrier energy
Ciudad y Ciudad y fecha de publicacion o presentacion del resultado.
fechas:
Participantes: Diego Luis Gonzalez, Alberto Pimpinelli and T. L. Einstein.
Sitiode b5 10 1103/PhysReVE.96.012804.
informacion:
Formas GRUPO DE FiSICA TEORICA DEL ESTADO SOLIDO
organizativas:

Tipo de Articulo

producto:

Nombre Revista de Ciencias. 21 No. 1, 23 (2017)

General:

Nombre The Use of Entanglement Entropy to Classify Quantum Phase Transitions in
Particular: 1D Ultracold Spinor Bosons

Ciudad y Ciudad y fecha de publicacion o presentacion del resultado.

fechas:

Participantes: Karen Rodriguez Ramirez.

Sitio de
informacion:

Formas GRUPO DE FISICA TEORICA DEL ESTADO SOLIDO
organizativas:

Biblioteca Central.
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Tipo de
producto:

Articulo

Nombre
General:

Revista de Ciencias. 21 No. 1, 23 (2017)

Nombre
Particular:

Diffusion and Deposition Rates in a Colloidal Model for Epitaxial Growth,

Ciudad y
fechas:

Ciudad y fecha de publicacion o presentacién del resultado.

Participantes:

Diego Luis Gonzalez, Manuel Camargo Chaparro y Julian Andrés Sanchez
Mufioz.

Sitio de
informacion:

Biblioteca Central,

Formas

organizativas:

GRUPO DE FISICA TEORICA DEL ESTADO SOLIDO

La presente version del informe contiene las observaciones de los evaluadores:

Firma del investigador principal VoBo. Vicedecano de Investigaciones

Por favor presente su informe impreso y en formato digital en hoja tamafio carta, letra arial 11,

F-04-MP-06-02-02

V-03-2016

con espacios de 1 1/2
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