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Resumen

Esta comunicacion intenta promover una idea que ha ido creciendo en
popularidad y reconocimiento dentro de la comunidad de ciencia de
materiales, la informatica de ciencia de materiales, como una opcion
de integracidn entre las nano-ciencias y las demandas del mercado en
el manejo y analisis de datos, conocido en inglés como data analytics.
Las técnicas de aprendizaje computacional, minado de datos, y redes
complejas han permitido representar la evolucion termodindmica de
aleaciones y compuestos y a partir de ese aprendizaje, se han
pronosticado nuevos compuestos y aleaciones. A continuacién, se
muestran las ideas fundamentales de tal integracion y como pueden
ser aplicadas a materiales superconductores y de interés a la industria
fotovoltaica.

Palabras Clave: Programas de estudios, Nano-ciencias, Informatica,
Manejo de datos, Nano-informatica, Modelacion, Integracién disciplinaria.

Abstract

This communication intends promoting the materials science
informatics, an idea that has been growing in popularity and
recognition among materials scientists. It constitutes an option to
integrate the nano-sciences with the market demands on data analytics
skills and applications. Techniques as machine learning, data mining,
and complex networks have allowed representing the thermodynamic
evolution of existing alloys and compounds, from whom, new
compounds have been predicted and created. In what follows, the
main ideas of the nano-informatics are formulated and how the above-
mentioned integration can be accomplished. Besides that, its
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application to superconductors and materials of interest for the
photovoltaic industry is discussed.

Keywords: Academic programs, Nano-sciences, Informatics, Data
analytics, Nano-informatics, Academic integration.

1. Introduccién

Las sociedades modernas disfrutan cada vez mas de los avances
tecnoldgicos que son un resultado directo de las investigaciones en ciencia
de materiales [1]. Este desarrollo ha ido acompafiado también por una
generacion casi exponencial de informacion en todos los sectores de la
sociedad y el aumento continuo del conocimiento tecnoldgico, cientifico y
social [2-5]. Paradojicamente, también se evidencia un creciente deterioro
de las condiciones medio ambientales a escalas globales y un impacto
negativo a la biodiversidad [6].

El disefio de materiales con propiedades especificas es uno de los mayores
retos de la ciencia de materiales en la actualidad. Los nano-materiales se
ubican dentro de las primeras posiciones debido a sus peculiares
propiedades fisico-quimicas. Tal denominacion ha estado asociada con que
sus dimensiones geométricas estan en el rango de los nandémetros, es decir
una mil millonésima de un metro, o una millonésima de un milimetro. Tal
definicion aunque da una idea, deja por fuera aspectos importantes del
interés de la comunidad de ciencias de materiales en ellos: el primero, reside
en la relacidon area superficial al volumen ocupado, el segundo concierne al
confinamiento cuantico [7-9]. A medida que hacemos los cuerpos mas
pequefos la relacidn area superficial al volumen crece en varios factores de
potencia. Esto conduce a una mayor reactividad y de ahi su utilidad en
catalisis y en aplicaciones donde el area de contacto sea de suma
importancia. Al mismo tiempo, al disminuir las escalas, cuando el tamafio
caracteristico de las particulas se hace cercano o menor que la longitud de
De Broglie, la descripcion del mundo se wvuelve cuantica, con
comportamientos muy diferentes a los observados en el macro mundo. Asi
que, los nano-materiales son aquellos cuyas dimensiones se hacen
comparables o menores a la longitud de De Broglie con ellos asociados y
que, por su relacion area superficial al volumen caracteristica, amplifican
los efectos cuénticos y su reactividad. Ahora bien, como la masa de las
nano-particulas dependiendo de la composicién quimica varia, asi también
variaran los valores de la longitud de De Broglie y por consiguiente, el
rango de los nano-materiales puede ir desde los sub-nandémetros hasta unos
cientos de nandmetros.
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La universidad de St. Thomas tiene sus raices en Cuba, donde fue fundada
en 1946 por frailes Agustinos y después de 1959 se trasladé a la ciudad de
Miami donde comenzé a operar inicialmente como el Colegio de Biscayne y
mas tarde, en el 1984, recobra su antiguo nombre y status como entidad
privada catolica [10]. La institucidn sirve mayoritariamente a una poblacion
hispana, sin excluir otros grupos étnicos y corrientes religiosas. La matricula
oscila entre los 2500 y 3000 estudiantes, de los cuales entre 200 y 250 se
alistan en carreras de ciencias. Noétese, que el porciento de estudiantes
enlistados en ciencias basicas es alrededor del 10 %. Dentro de las ciencias,
la Biologia es la de mayor demanda, seguida por Quimica y Ciencias de la
Computacion. Por cada estudiante de Quimica, hay 5 de Biologia, y por
cada de Computacion hay entre 6 y 7 de Biologia. EI programa de
Matematica Aplicada cuenta con muy pocos estudiantes y su relacion con
Biologia oscila entre 8 y 10. La escuela ofrece ademas especializaciones
menores en dichos campos y ademas en Fisica, que pueden ser combinados
con las carreras de cuatro afios. Adicionalmente y en combinacion con la
Universidad Internacional de la Florida (FIU) existe un programa de Pre-
Ingenieria, donde los estudiantes cursan las ciencias basicas en St. Thomas
y se transfieren a la FIU.

En esta comunicacion nos adentramos en los retos que enfrentan nuestros
planes de estudios en relacion a la introduccién de los temas de nano-
tecnologia y la ciencia de los nano-materiales, asi como la evaluacion de,
cémo los modelos educativos actuales pudieran incorporar los avances en
este campo sin desestimar el valor de otros conocimientos generales e
integrarlos con programas existentes cuando cursos explicitos no puedan ser
introducidos. Se plantean las siguientes interrogantes: (1) ¢Como elaborar
estrategias que muestren el valor de las nano-tecnologias y el interés por su
conocimiento aun en condiciones no muy favorables para su promocion?,
(2) ¢Como la misma puede insertarse en los programas que se promueven
actualmente en universidades con restricciones en nimero de créditos y
programas a ofrecer? y (3) ¢(Qué se puede hacer para generar temas
interdisciplinarios integradores, que, en un futuro, garanticen una mejor
acogida a estas tecnologias emergentes?

En este empefio se trata de: (1) evitar un efecto de “cuello de botella”,
donde la cantidad de informacion a procesar sea mayor que la capacidad de
los involucrados en absorberla y procesarla, (2) integrar conceptos y
aplicaciones de manera que, los numeros de créditos y su variedad
académica mantengan la integridad de los programas de estudios existentes,
(3) tomar en cuenta el ecosistema educativo existente, donde el espectro de
instituciones varia tanto en namero de estudiantes, como en las prioridades
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de las instituciones (académico-investigativas, técnica-vocacionales,
ensefianza liberal, universidades publicas y privadas).

2. Marco teorico-conceptual.

Tradicionalmente la busqueda de nuevos materiales con propiedades fisicas
y quimicas especificas se ha realizado mediante la solucién de problemas de
auto-valor para un modelo de interacciones cristalinas asumido a-priori y la
siguiente aplicacién de métodos de la fisica estadistica, en aras de minimizar
la energia y encontrar cual es la configuracion mas estable [12] (un resumen
en Fig. 1).
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FIGURA 1. Descripcion de como la blsqueda de nuevas estructuras se realiza con ayuda
del aprendizaje de maquina.

Esta metodologia que parte de primeros principios en ocasiones se vuelve
un problema computacionalmente poco eficiente y de dificil representacion
fisica. Si agregamos la dificultad en la parametrizacion de las interacciones
de muchos cuerpos, nos encontramos con situaciones poco operacionales,
gue son necesarias cuando el tiempo de computo no puede extenderse
demasiado. Estas técnicas se han ido combinando con métodos de
optimizaciéon, como son los algoritmos genéticos, y han producido
resultados de bastante calidad y fiabilidad. Por otra parte, los avances en el
campo de la bio-informatica, la informatica de la salud y el analisis de datos
han creado un escenario propicio para evaluar cuanto pueden aportar estas
nuevas técnicas en otros campos. En ese sentido, la Fundacion Nacional
para las Ciencias de EUA lanz6 el proyecto “El Gen de Materiales” [12] y
con él, dié inicio al programa de la nano-informatica [13].
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La idea del proyecto es utilizar la experiencia acumulada en la Biologia de
Sistemas, donde partiendo del Genoma y considerando los “omas”
intermedios se trata de predecir los fenotipos y comportamientos biolégicos
a escalas macroscépicas donde muchas células participan [14,15]. En la
Biologia de Sistemas [14,15] se parte de la inmensa sistematicidad
acumulada y por métodos estadisticos se elaboran modelos de prediccion de
propiedades a partir de variables predictores que pueden estar relacionadas
con las estructuras espaciales, los tipos de moléculas y &tomos presentes en
los compuestos y tejidos bioldgicos, etc. Esto permitié desarrollar métodos
computacionales en Quimica que combinaban la estadistica, la mineria de
datos, y las técnicas de aprendizaje computacional y optimizacion
(algoritmos genéticos, redes neurales, redes de Bayes por citar algunas). Tal
aproximacion recibié el nombre de QSAR/QSPR (Quantitative Structure
Activity Relationships/Quantitative Structure Property Relationships) en
ingles [16-18]. Era de esperar que, con los logros obtenidos en la Quimica
Computacional, los nuevos métodos pudieran ser extendidos a aleaciones y
compuestos solidos, incluyendo los nano-materiales y nano-composites [21-
36].

Datos + Correlaciones + Teoria = Descubrir Conocimiento
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FIGURA 2. Representacion esquematica de la integracion de temas para el desarrollo de la
informatica de materiales. N6tese la combinacion de métodos de Andlisis y Gestion de Datos
con célculos basados en Mecanica Cuantica, Estadistica y Teoria del Medio Continuo. Estos
Gltimos se utilizan como mecanismos de aprendizaje supervisado [19,20].

En resumen, la nano-informética es la ciencia y la actividad préctica de
determinar qué tipo de informacion es relevante para las nano-ciencias y las
ingenierias, para entonces, desarrollar e implementar los mecanismos
efectivos de adquirir, validar, guardar, compartir, analizar, modelar y aplicar
dicha informacion (ver resumen en Fig. 2). Dos resultados muy notables
pueden verse en las referencias [31-34] enfocadas respectivamente, en la
bUsqueda de nuevos materiales superconductores y nuevos materiales con
brechas energéticas favorables para su uso en la industria fotovoltaica.
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3. Resultados de la Integracion de disciplinas.

La implementacion de esta idea dentro de nuestra escuela ha ocurrido en
varias etapas: 1. Introduccion de las nano-ciencias desde la Quimica y la
Fisica en los cursos introductorios donde, se discuten los temas de escalas y
dimensiones, 2. Desde la Quimica se tocan aquellas propiedades que tienen
un origen quimico (reactividad, catlisis, luminiscencia ) y desde la Fisica
se discuten temas como tribologia o nano-friccién, propiedades elasticas de
nano-composites, suspension en fluidos, y coberturas protectoras. Cada uno
de estos temas se inserta como un subtema en el capitulo a discutir de
acuerdo al plan de estudio de la clase.

FIGURA 3. Modelos educativos a base de Lego han sido utilizados para mostrar lo que es un
Microscopio Tunel de Barrido y como el mismo representa una superficie. Un segundo recurso es
la incorporacion de la robdtica para el control de procesos (en este caso de microscopia) y
nuevamente Lego-robots han sido utilizados. En el panel de la izquierda se muestra modelos de
estructura quimica.

Cabe sefialar que aunque en Fisica Moderna se introducen los conceptos de
Mecénica Cuantica, en la mayoria de los colegios con una estructura similar
al nuestro, los estudiantes conocen del mundo atémico solo a través de la
Quimica. Los estudiantes que toman cursos mas avanzados de Quimica se
benefician de los cursos de Quimica Fisica Bésica y Quimica Analitica
donde se insertan mas horas de discusion. A través de los cursos de
Quimica, es que los estudiantes de Biologia empiezan a conocer sobre nano-
ciencias y algunas ideas sobre nano-medicina.

Un segundo camino explorado ha sido la modelacion matematica de
sistemas nano-estructurados y propiedades dinamicas de los mismos. En ese
sentido, los cursos de Ecuaciones Diferenciales y de Introduccion a la
Modelacion han jugado un papel importante. Proyectos que incluyen
sistemas dinamicos y caos en junturas semiconductoras y junturas
Josephson superconductoras, movimiento de nano-particulas suspendidas en
un fluido, asi como problemas mecano-cuanticos que son reducibles a
bdsquedas de auto-valores en una dimension son algunos de los tratados
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para cumplir una doble funcion, aprender métodos matematicos y a la vez
conectar los mismos con el aprendizaje de nano-ciencias. Los estudiantes
son expuestos a tres sistemas de programacion, los lenguajes Wolfram y
Python y el programa R para estadistica. El lenguaje Wolfram [37] esta
vinculado al programa de calculo Mathematica, y brinda al estudiante la
posibilidad de iniciarse rapidamente en el mundo de la programacion
computacional. Otra opcién que les brinda el lenguaje Wolfram a los
estudiantes es el acceso al Wolfram Demonstration Project, un compendio
de més de un millar de aplicaciones puestas a disposicion publica. Cabe
mencionar, que el acceso al Mathematica puede hacerse también a través de
la nube de forma libre usando Wolfram Cloud. Por su parte, Python y R son
dos de la plataformas por excelencia para trabajos con manejo de datos y
aprendizaje computacional. El lenguaje Python [38] ademas posee una
libreria de aplicaciones para Ciencia conocida con SciPy que facilita los
calculos numéricos. Otra ventaja del lenguaje Python es que es un proyecto
comunitario y de libre acceso. En esa misma direccion se alista el programa
R para aplicaciones relacionadas con estadistica y su interface grafica de
excelencia, el RStudio [39].

Una tercera avenida que ha empezado a explorarse es el vinculo de la nano-
informatica y el aprendizaje de maquina. Debido a que la escuela ha
mostrado un marcado interés en promover los estudios sobre gestion y
mineria de datos, una colaboracién entre el programa de Ciencias de la
Computacion y Matematica ha permitido incluir la nano-informatica como
uno de los proyectos pilotos donde aplicar estas herramientas. En este
sentido, tres proyectos han ido ganando cuerpo: Uno dirigido a la busqueda
de nuevos materiales superconductores usando las bases de datos existentes
y apoyado en las ideas de los trabajos [32-34], un segundo orientado a la
busqueda de nuevos compuestos para celdas fotovoltaicas a base de puntos
cuanticos y un tercer proyecto dirigido a la busqueda de materiales con fines
de diagnostico y terapéutica a la vez, para ser usados en la batalla contra el
cancer, un campo conocido como nhano-terandstica (palabra que es una
combinacién de nano-tecnologia, terapia y diagnostico) [35,36]

La cuarta opcion es a través de temas de investigacion de los profesores de
plantilla, que en ocasiones, ha sido posible trasladar a los cursos del
programa de estudio. Por ocho afios consecutivos, la escuela ha organizado
internados de investigacion de verano, donde proyectos asociados con las
nano-ciencias han estado presentes. En esa direccién, en la Fig. 4 se muestra
una parte de las lineas de investigacion y su mapa de conexiones con cursos
ofrecidos por la escuela.
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FIGURA 4. Representacion esquematica de la integracion de temas de investigacién con cursos
del programa de pre-grado donde la insercién de las nano-ciencias permite su difusion y
discusién de acuerdo a necesidades concretas.

En resumen, la divulgacion de las nano-ciencias en nuestra escuela ha
seguido un camino percolativo, aprovechando espacios y momentos. Una
extension de estas ideas y en proceso de maduracion es el proyecto RIDE
por sus siglas en inglés (Research — Innovation — Development —
Entrerpreneurship) - “take a RIDE with St. Thomas”, donde se intentara
que el estudiante vea la cadena desde el desarrollo tecnoldgico hasta la
creacion de un producto, como mercadearlo y como gestionar tecno-
negocios. Este proyecto serviria como un tipo de semillero (incubadora
tecnoldgica) dentro del movimiento de emprendedores ya existente en el
area de Miami y conocido como e-Merge America.

4. Conclusiones

Las nano-ciencias han llegado para quedarse, sin embargo su divulgacion en
la sociedad esta transitando un camino percolativo y esa insercion no esta
ocurriendo de igual manera en todos los lugares. Dicha insercion demanda
de los educadores creatividad para sortear obstaculos, tanto de indole
administrativo como cultural. La Escuela de Ciencias de la Universidad de
St. Thomas ha encontrado vias que se ajustan tanto a la disponibilidad de
tiempo como de recursos tanto humanos como instrumentales.
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