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Físicos y ondas de

choque

Experimentos con el generador

de ondas de choque

(Lab. de Sólidos: Prof. Luis

Moraga, Dr. Pablo Encina )

Simulación de ondas de choque

(Grupo de NanoMateriales: GG,

Proyecto Anillo ACT-24 “Computer

simulation lab for nanobio

systems )



Plan de la presentación

0. Nuestro grupo

• ¿Que son las ondas de choque?

2. ¿Cuáles son los tamaños característicos de los sistemas
en estudio?

3. ¿Que es simulación computacional?

4. Ejemplos selectos

5. Conclusión

Referencia:

Cell and biomolecular mechanics in silico,

A. Vaziri and A. Gopinath

Nature materials 2007.



Grupo de Simulación de NanoMateriales

• Eduardo Menéndez (UChile): Semiconductores, puntos cuánticos.

Cálculos ab-initio: estructura electrónica, fonones, contantes

elásticas.

• Walter Orellana (UNAB): Cálculos 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
Colaboración 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 choque

-Un pulso contiene frecuencias desde kilohertz a 10 megahertz

-la subida de presión se produce en unos pocos nanosegundos

-en el peak de presión esta es de 10-150 Mpa

-el pulso dura unos 0.3-0.5 microseg.



•   Procedimiento  A :  Pabellón  /  Anestesia  /  Intensificador  Imagen

•   Procedimiento  B :   Sala  Procedimiento  /  No  Anestesia

• TENDINITIS  CALCICA  HOMBRO

• NECROSIS  AVASCULAR  HOMBRO  , CADERA

• NO UNION  OSEA   ó  RETARDO  CONSOLIDACION

• PACIENTE  CON  BAJO  UMBRAL  DOLOR  /  INTOLERANTE  AL  PROCEDIMIENTO

• LESIONES  INFECTADAS  DE  PIEL

•   LESIONES  TENDINO – OSEAS :
    - CODO , MUÑECA , MANO
    - RODILLA , TOBILLO , PIE

•   REVASCULARIZACION 
   EXTREMIDADES  INFERIORES

Uso ondas de 

Choque en 

medicina



Ondas de choque



Escales típicas de longitud y tiempo
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Escales típicas de longitud y tiempo



Ondas de choque cambian las propiedades

mecánicas de materiales

Paradigma

estructura-función:

“conoce la estructura 

y conocerás la función”



Ondas de choque: ¿cómo estudiarlas?

Experimentos

Teoría

Simulación



Simulación computacional

Mapeo

Sistema real – modelo – algoritmo – programa  computacional

(CACS, USC.)



Simulación multiescala

Finite Element Simulation
Continuum Elasticity

Atomistic Simulation
Newton's Equation

Electronic Simulation
Schrödinger's Equation

Finite Element   +   109-atom MD    +    104-atom DFT
26 sec/step on 1,024 T3E 2 hr/step on 1,024 T3E

(CACS, USC)



Metodologías

• Mecánica Cuántica (Density Functional Theory)
Funciones de onda electrónica: { n(r) | n = 1,…,Nelectron}

• Dinámica Molecular
Trajectorias Atómica: {ri(t) | i = 1,…,Natom}

Ensembles; funciones correlación

• Mecánica del contínuo
Campos de desplazamineto: u(r,t)

d2

dt2
u =

x
•

 
 

mi
d2ri
dt2

=
V rN( )
ri

  

2

2me

2

x2
+ Vion (x) + d 3  x 

e2 (  x )
x  x 

+
EXC
(x)

 

 

 
 

 

 

 
 

n (x) = n n (x)

(x) = n (x)
2

n

; d 3x m
* (x) n (x) = mn

10-11-10-8m

10-9-10-6m

>10-7m





I  = 50 MPa/s

DPPC 
dipalmitolphosphatidylcholine

Equilibrio      0.15 ps post-i   0.30 ps

0.45 ps

“ rebound “

agua

agua

Efecto de las ondas de choque  en

una capa bi-lipídica simulada :

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

•   las moléculas de agua invaden el
   espacio hidrofóbico

•  Koshiyama K. Structural Change in Lipids Bilayers and water penetration induced by shock waves : Molecular Dynamics Simulations.
•  Biophysical Journal Volume 91 September 2006  2198 – 2205.
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Ejemplos

• Propiedades mecánicas de la proteína colágeno

• Transporte a través de una membrana celular

• Cambio  estructurales en la membrana lipídica y

penetración de agua bajo una onda de choque.



Técnicas experimentales: AFM
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Biomecánica del

colágeno

Simulación multiescala de una molécula de

tropocolágeno bajo estiramiento

 y bajo compresión



Transporte a través de membranas, vía el

canal K+

Grupo

K. Shulten

Illinois



Idea del curso
1. Aclarar, desde un punto de vista físico, lo que son las ondas de

choque.

2. Conocer el estado del arte de los avances teóricos

3. Revisar las principales técnicas experimentales y sus aplicaciones, en

particular en medicina.

4. Revisar la simulación computacional como herramienta cada vez más

útil el estudio de ondas de choque.

5. Elaborar líneas de investigación interdisciplinaria.


