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Experimentos con el generador
de ondas de choque

(Lab. de Sdlidos: Prof. Luis
Moraga, Dr. Pablo Encina )

Fisicos y ondas de
choque

\ Simulacion de ondas de choque

(Grupo de NanoMateriales: GG,

Proyecto Anillo ACT-24 “Computer
simulation lab for nanobio
systems )



Plan de |la presentacion

0. Nuestro grupo
 ¢Que son las ondas de choque?

2. ¢ Cuales son los tamafos caracteristicos de los sistemas
en estudio?

3. ¢, Que es simulacion computacional?
4. Ejemplos selectos
5. Conclusion

Referencia:

Cell and biomolecular mechanics in silico,
A. Vaziri and A. Gopinath

Nature materials 2007.



Grupo de Simulacidon de NanoMateriales

« Eduardo Menéndez (UChile): Semiconductores, puntos cuanticos.
Calculos ab-initio: estructura electronica, fonones, contantes
elasticas.

 Walter Orellana (UNAB): Calculos ab-initio, semiconductores,
superficies. Fullerenos.

* David Laroze (PUCV): Sistemas Magnéticos.

*6 estudiantes de doctorado, 3 magister, estud. Pregrado.

Support: Anillo ACT24-Chile, AFORS, Fondecyt-Chile

Colaboracion con:;

Center for the Study of Materials at Extreme Conditions,

CESMEC, Florida International University.

Colaboratory for Advanced Computer Simulations, CACS
University of Southern California.

Condensed Matter Theory Group, Uppsala University.
ICTP, Trieste.



Ondas de choqgue
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-Un pulso contiene frecuencias desde kilohertz a 10 megahertz
-la subida de presion se produce en unos pocos nanosegundos
-en el peak de presion esta es de 10-150 Mpa

-el pulso dura unos 0.3-0.5 microseg.



Procedimiento A : Pabellon / Anestesia / Intensificador Imagen

* TENDINITIS CALCICA HOMBRO

Uso ondas de
Choqgue en
medicina

* NECROSIS AVASCULAR HOMBRO , CADERA

* NO UNION OSEA © RETA\hE-)O CONSOLIDACION
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« PACIENTE CON BAJO UMBRAL DOLOR /"INTOLERAINTE AL PROCEDIMIE

* LESIONES INFECT)G:{'DAS DE PIEL ~

Procedimiento B : Sala Procedimiento / No Anestesia
\/ t.r_// ' |-

= LESIONES TENDINO — OSEAS :

- CODO , MUNECA , MANO
- RODILLA , TOBILLO , PIE

= REVASCULARIZACION
EXTREMIDADES INFERIORES




Ondas de choqgue

(" Physical energy

SN

N N

VEGF) (PCNA)

eNOS| KHH,/ X |

R

/ln;;w:d blood

( supply

AN

77N

Z,

Tissue regeneration

Neovascu-y

endon repair




Escales tipicas de longitud y tiempo
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Escales tipicas de longitud y tiempo
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Micra/nanostructural modelling
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Ondas de choque cambian las propiedades
mecanicas de materiales
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Ondas de chogue: ¢ como estudiarlas?

Experimentos
Teoria

Simulacioén



Simulacion computacional

(CACS, USC.)

Sistema real — modelo — algoritmo — programa computacional



Electronic Simulation
Schrodinger's Equation

2 hr/step on 1,024 T3E

LI

N 3 s ' Pt ] i P | - = =

R .\.l-q -H—Fi.nr—.-_.-.l.'!.r.l.-‘.r“'...'.l.l. T

.1—.‘_ » .|-.L #a -1.-:.. - ; -, g ._l .__.I..l e B WS e, e,
»

,
R e s

o

o i o™
L T e A e g

#t...__h__...p__.h_ Fa et it e S
N

o Faleiingin u_.u._m.__,..,-_m o

Simulacion multiescala

Atomistic Simulation

Newton's Equation

Finite Element Simulation

Continuum Elasticity

Finite Element + 10%-atom MD + 10%atom DFT

26 sec/step on 1,024 T3E

(CACS, USC)



Metodologias

* Mecanica Cuantica (Density Functional Theory)
Funciones de onda electronica: {y (r) In=1,... N,
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* Dinamica Molecular
Trajectorias Atomica: {r,(»)li=1,.... N, .}
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Ensembles; funciones correlacion

* Mecanica del continuo
Campos de desplazamineto: u(r )
dr® oX - >10-"m
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Biophysical Jourral Volume 91 Sepiembar 2006  2193-2

Structural Change in Lipid Bilayers and Water Penetration Induced by
Shock Waves: Molecular Dynamics Simulations

Kenichirg Koshivama,” Tetsuya Kodama,” Takeru Yano,” and Shigeo Fujikawa®

‘Division ol Mecharical ard Space Engneanng. Hokkaido Unversity, Sapoom, Japan; and “Biomedical Engireering Reseandh
Crganization, Tohoku Universily, Serdai, Japan
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Efecto de las ondas de choque en

una capa bi-lipidica simulada :

la capa se comprime en el sentido
de la fuerza aplicada y “rebota”

las moléculas de agua invaden el
espacio hidrofdébico

e Koshiyama K. Structural Change in Lipids Bilayers and water penetration
= Biophysical Journal Volume 91 September 2006 2198 — 2205.

induced by shock waves : Molecular Dynamics Simulations.



[NTERNATHINAL IVURNAL FOR NUMERICAL METHODS IN FLUILS
Int & Numer Meth, Fluids (2007)

Published online in Wiley InterScience [wwwinterscience. wiley.com). DO D00 A 558

Molecular dynamics study of the interaction of a shock wave
with a biological membrane

Javier Lechuga', Dimitris Drikakis!-*! and Sandip Pal®
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Figure 2. Mobscular structune of the lipid molecule (a) and water (b).
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Ejemplos

* Propiedades mecanicas de la proteina colageno
 Transporte a través de una membrana celular

« Cambio estructurales en la membrana lipidica y
penetracion de agua bajo una onda de choque.



Técnicas experimentales: AFM

B Cantilcver 4
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Biomecanica del
colageno

Structure
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Simulacion multiescala de una molécula de
tropocolageno bajo estiramiento
y bajo compresion




Transporte a través de membranas, via €l
canal K*

Grupo
K. Shulten
lllinois




|dea del curso

. Aclarar, desde un punto de vista fisico, lo que son las ondas de
choque.

. Conocer el estado del arte de los avances tedricos

. Revisar las principales técnicas experimentales y sus aplicaciones, en
particular en medicina.

. Revisar la simulacion computacional como herramienta cada vez mas
util el estudio de ondas de choque.

. Elaborar lineas de investigacion interdisciplinaria.



