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Introduccion

Carlos Eduardo Maldonado Castafieda*

El trabajo en complejidad implica interdisciplinariedad. Para las ciencias
sociales, al decir de I. Wallerstein, equivale a una apertura hacia las ciencias
llamadas naturales, positivas o exactas. Para este grupo de ciencias, se trata de
reconocer que los sistemas de méxima complejidad, en toda la extensién de la
palabra, no son precisamente los sistemas fisicos, quimicos, biolégicos, mate-
madticos o computacionales, sino aquellos que tratan las asi llamadas ciencias
sociales y humanas. Como quiera que sea, la interdisciplinariedad implica el
proceso real, fisico, cotidiano de encuentro, didlogo, desavenencias, acuerdos,
pactos y compromisos entre cientificos de distintas formaciones, entre cien-
tificos e ingenieros, por ejemplo.

Pues bien, este libro es exactamente eso: el resultado del estudio y el
trabajo de un grupo de académicos, investigadores, ingenieros y tedricos
en torno a las ciencias de la complejidad. Aqui se consignan contribuciones
de fil6sofos, bidlogos, ingenieros con distintas especialidades, matematicos,
antropdlogos y administradores. Una experiencia de convivencia larga, cuyo
primer resultado es esta obra.

Sin embargo, el sentido de responsabilidad sigue siendo, a falta de algo
mejor, individual. Por ello mismo, los capitulos que componen este libro estdn
firmados individualmente. Quisimos escribir una obra conjunta, integrada,

* Filésofo de la Universidad del Rosario. Ph.D. en Filosofia por la K.U. Leuven (Bélgica).
Postdoctorado como Visiting Scholar en la Universidad de Pittsburgh (EE.UU). Postdoctorado como
Visiting Research Professor en la Catholic University of America (Washington D.C.). Postdocto-
rado como Academic Visitor — Visiting Scholar, Facultad de Filosofia, Universidad de Cambridge
(Inglaterra). Profesor titular de la Universidad del Rosario.
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cruzada y comun, no obstante, el hecho de que todos los autores trabajan en
universidades e institutos diferentes, hizo dificil alcanzar este propésito. La
interdisciplinariedad es tanto mds valiosa cuando se trata del didlogo y el tra-
bajo cruzado o integrado entre organizaciones e instituciones diferentes, como
debe serlo. La comunidad y la sociedad misma asi lo reconocen y lo valoran.

La interdisciplinariedad es ficil cuando se trata de dialogar, contribuir y
trabajar entre formaciones disciplinares diferentes; es mas dificil —y a ello debe
conducir ulteriormente todo el trabajo en complejidad— cuando se refiere a
la apuesta, al riesgo de que un investigador o académico trabaje en dominios
disciplinados variados y distintos a los propios. En la historia de la ciencia
son contados los casos en este sentido: un fisico que escribe con suficiencia
y autoridad sobre sociologia y antropologia; un quimico que habla con pro-
piedad y elocuencia sobre derecho o neurologia; un ingeniero que publica
acerca de temas relacionados con la economia y las matemadticas, son solo
algunos ejemplos.

Derivas de la complejidad tiene una doble acepcién. En sentido filoséfi-
co, se trata del errar, el vagabundear, el caminar libremente, sin un horizonte
predeterminado, abierto a las riquezas y sorpresas del mundo. Un cierto eco
de la filosofia de M. Heidegger parece resonar en el fondo; en matemiticas,
hacen referencia a la diferenciacién que enriquece el clculo, a extensiones que
amplian y que por ello mismo contribuyen a precisar el analisis, el estudio.

El estudio de la complejidad ha sido —con buena fortuna— identificado
como el proceso mediante el cual un fenémeno, sistema o comportamiento
gana en grados de libertad; mejor atin: a mayores grados de libertad, mayor
complejidad, con todo y el reconocimiento explicito de que los grados de liber-
tad no deben ser, en absoluto, identificados —a la manera de la ciencia cldsica
o normal- como sila complejidad significara mayor nimero de variables. No
solo los grados de libertad son radicalmente distintos de las variables; ademds,
y mds exactamente, la complejidad no se corresponde con un mayor nimero
de variables. En numerosos casos incluso sucede lo contrario.

Pero la idea de que la complejidad implica la ganancia o la obtencién de
grados de libertad mayores nos hace pensar en la libertad del errar libremen-
te, de disfrutar el ocio, si se quiere, en fin, del sentido mismo de evolucionar,
puesto que, como es sabido, la evolucién no sucede de modo teleoldgico. Al
mismo tiempo, a medida que avanzamos en el camino y ganamos libertad,
logramos establecer diferencias, relacionar, cruzar e integrar.



Introduccién

Una comunidad interdisciplinaria es una experiencia singular en la que
cada uno de los integrantes, con formaciones disciplinares propias, debe
aprender de los demds, y con ello mismo aprende también a relativizar el saber
propio. La capacidad de relativizar y un sano escepticismo han sido siempre
principios fundacionales de comunidades abiertas, democriticas, libres.

El conocimiento es un dominio de debate permanente, de enriqueci-
miento y revaluacién, de ampliacién y relativizacién. Lejos, muy lejos que-
da la idea de sociedades secretas, de sociedades discretas que resguardan el
conocimiento al margen del resto de la sociedad. Las ciencias de la sociedad
nacen como un enriquecimiento comun, publico y abierto, y en marcado
contraste con la historia de la ciencia en general, hacen de estos rasgos su
caracteristica diferenciadora principal.

Asistimos, manifiestamente, a una revolucién del conocimiento, una
revolucién intelectual, una revolucién cultural, por decir lo menos. Mientras
que la ciencia cldsica en general se dividié en dos campos distintos, claramente
delimitados, a saber: la ciencia empirica y la ciencia racional o (hipotético)-
deductiva, asistimos a la emergencia de un nuevo tipo de racionalidad cien-
tifica: la ciencia por medio del modelamiento y la simulacién. Si ello es asi,
la integracion entre cientificos de toda indole e ingenieros es tanto mds ne-
cesaria y deseable. Solo que la ingenieria ya no es de tipo cldsico, ni siquiera
la ingenieria reversible; ahora se trata de la ingenieria de sistemas complejos;
un campo novedoso y promisorio que también tiene su propia voz y parla-
mento en el texto que ha emergido y que aqui presentamos a la comunidad
cientifica y académica tanto como a la sociedad en general.

La interdisciplinariedad es un proceso —no un resultado— que se al-
canza, por trivial que parezca, en encuentros regulares —fisicos y/o virtuales
(usualmente ambos) combinados. Al mismo tiempo supone una apertura de
mente, una relativizacién del propio saber y de las propias competencias, y un
deseo de avanzar en los propios campos, objetos y problemas de estudio y de
trabajo gracias a la colaboracién de otras disciplinas y ciencias. Sin embargo,
lo verdaderamente significativo estriba en el hecho de que mediante estos
encuentros descubrimos que lo que nos interesa no es enteramente ajeno a
otras formaciones y habilidades.

Como es sabido, los problemas constitutivos de la interdisciplinariedad
son de frontera; es decir, problemas imposibles de abordar y tanto menos
resolver en funcién de una formacién unidisciplinar. Precisamente por ello
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tanto investigadores como la dindmica de encuentros y trabajo conjunto
coinciden en el hecho de que cada quien aporta a la mesa de trabajo —por
asi decirlo— una excelente formacién (avalada por fenémenos como su per-
tenencia a grupos de investigacion, a prestigiosas universidades e institutos
de investigacidn, a la obtencién de titulos diversos de maestria, doctorado y
otros, al prestigio que otorgan determinadas publicaciones de calidad, y demas)
que, sin embargo, se enriquece con el didlogo, la empatia preexistente o que
se va construyendo, en fin, con la discusién abierta, sincera y rigurosa de los
avances de la produccién que, queda dicho, se adelanta en funcién de una
mirada comun, abierta, ptiblica que supone un acto de confianza sin igual.

Las ciencias de la complejidad nacen como el ejercicio, la mise en oeuvre
de la interdisciplinariedad. No elaboran el discurso sobre la interdisciplina-
riedad y se interesan atin menos en las discusiones sobre las relaciones de
distinto tipo sobre inter, trans y multidisciplinariedad. Tal es la historia de los
diferentes institutos y centros de investigacién en el mundo, y tal es también
la dindmica de los diversos grupos interinstitucionales e interdisciplinares
sobre complejidad.

Hemos logrado constituir un grupo de trabajo ad hoc sobre complejidad
que avanza ya en un trabajo continuado por mas de un lustro. El nicleo de
este grupo lo constituyen quienes participan en este libro. Una muestra de su
historia como grupo es la realizacién exitosa de cuatro seminarios de pro-
fundidad denominados “Encuentros Interuniversitarios sobre Complejidad”,
que han producido diversas publicaciones con trabajos de autores de Cuba,
Meéxico, Espana y Brasil, asi como de otras universidades del pais.

Se trata, en todos los casos, de procesos eminentemente autoorganiza-
tivos, bottom-up, que no terminan de ser formalizados institucional, mejor,
interinstitucionalmente. Aqui radica, con toda seguridad, el principal valor
de estas dindmicas.

Derivas de complejidad quiere ser un libro honesto y exigente; formativo y
provocador. Originalmente estuvo pensado para ser un libro de trabajo al nivel
de posgrados —para graduate students, como se dice en el contexto anglosajéon.
Esto significa que puede ser tomado como texto introductorio para aquellos
que de alguna manera han comenzado el estudio y el trabajo con sistemas de
complejidad creciente. Estd pensado, deliberadamente, como un mapa tridi-
mensional en el que se aprecian valles y montafas, rugosidades y vecindarios.



Introduccién

El mundo que estamos viviendo y el que viviremos en un futuro relati-
vamente previsible exige del trabajo mancomunado y cruzado, a la vez que
la puesta manifiesta de su no-linealidad, el cruce de dimensiones aparente-
mente inconmensurables, de lenguajes y herramientas que necesariamente
tienen que ver con la existencia de fenémenos y comportamientos abiertos,
y por ello mismo cargados de incertidumbres, turbulencias e inestabilidades.

No hemos perdido las certezas y las verdades ganadas por la historia de
la humanidad, la historia de la ciencia, la historia de la civilizacién y de las
culturas. Adicionalmente, hemos aprendido la incertidumbre, la no-linealidad,
las emergencias y la sorpresa, entre otros rasgos, elementos y caracteristicas.
Andar a la deriva, estar a la deriva, no es en absoluto —y ciertamente no de
manera necesaria— un estado negativo. Pensdbamos decir “critico”, pero es
que, en rigor, los sistemas, fenémenos y comportamientos complejos siempre
estan en situacidn critica, y la existencia de puntos criticos y de estados criticos
es la condicién misma de la complejidad. En nuestro caso, andar a la deriva
significa reconocer que nos encontramos en estado de investigacién, que es,
con seguridad, la mejor de las condiciones de quienes pertenecemos a la comu-
nidad cientifica y a la comunidad académica. El titulo grueso de aquello que
investigamos es precisamente ese: la complejidad del mundo, la complejidad
de la naturaleza, la complejidad de la sociedad, en fin, la complejidad misma
del conocimiento. Sin embargo, squé es complejidad? es justamente el tema,
el hilo conductor de los capitulos que integran este libro.






Capitulo 1
Ciencias de la complejidad
y las nano-bio-info-cogno ciencias

Raul Tryjillo Cabezas™

Elveto actual, aceptado por el mundo cientifico y tecnoldgico,

es el de desarrollar nuevas aproximaciones cientificas,

modificar paradigmas y asumir posiciones novedosas responsables,
para poder enfrentar con herramientas adecuadas el estudio e intentos
de comprension de dicha complejidad

Leonardo R. Lareo

Introduccién

La complejidad dedica su atencién a comprender los sistemas adaptativos
complejos. En este sentido, la idea clave es constatar cémo las estructuras
simples que integran estos sistemas producen un comportamiento complicado
(de manera predecible, eficaz y flexible) que representa alto rendimiento en
entornos dindmicos (Prigogine, Stengers & Pagels, 1985), y que se alcanza

* Este capitulo se basa en el escrito realizado por Leonardo R. Lareo, profesor del Departamento
de Nutricién y Bioquimica-Bioquimica Computacional y Estructural y Bioinformatica, Facultad de
Ciencias, Pontificia Universidad Javeriana, cuyo estado de salud, en el momento de la preparacién
de la presente publicacién, se encontraba resquebrajado.

** Ingeniero de sistemas. Especialista en Pensamiento Estratégico y Prospectiva. Magister en
Administracién de Negocios. Docente, investigador y consultor asociado al Centro de Pensamiento
Estratégico y Prospectiva de la Universidad Externado de Colombia.



Derivas de complejidad. Ciencias sociales y tecnologias convergentes

gracias al equilibrio entre orden y desorden, lo que permite la eficiencia y la
flexibilidad de los sistemas (Gumerman & Gell-Mann, 1994). Se ha demos-
trado que el cambio —por pequefio que sea— en una condicién inicial dentro
de un sistema puede ocasionar una variacién enorme del resultado inicial
esperado. Desde el punto de vista de la fisica moderna, resulta fundamental
comprender la naturaleza de los sistemas dindmicos, mds atn si dicha explora-
cién implica reconocer la naturaleza propia de sistemas cudnticos, en tanto los
resultados probables y posibles del sistema, ademads de estar demarcados por
las condiciones iniciales, también estin regidos por momentos o posiciones
que pueden ser calculadas como expectativas estadisticas (Mainzer, 2007).
En los ultimos doce afios se han propuesto por lo menos dos nuevas
aproximaciones a esta comprension integral de “una sola imagen” de la materia
y sus procesos, como resultado de un esfuerzo por reducir las diferencias entre
la mecdnica cudntica y la fisica cldsica, diferencias que residen en el concep-
to de estados cudnticos que utilizan operadores para observar parimetros a
cambio de emplear la nocién tradicional de vectores con posicién y movi-
miento (Mainzer, 2002). Una de ellas es el modelaje y simulacién multiescala
(MSMS), producido en el Center for Integrative Multiscale Modeling and
Simulation (CIMMS) del California Institute of Technology (CalTech)
bajo la orientacién de William A. Goddard, ITII (Goddard et 4l., 2001). Esta
visién de la materia, inerte y viva, pretende generar modelos teéricos —con
gran participacién de las ciencias computacionales— para explicar la materia
y sus procesos desde los primeros principios mecinico-cudnticos, mediante el
andlisis de procesos complejos que involucran multiples tiempos y multiples
escalas. El concepto multiescala comprende tanto la dimensién temporal como
la espacial, desde procesos que ocurren en periodos de tiempo del orden de
femto segundos (107 s) y longitudes de diezmillonésimas de metro (101° m)
hasta periodos de afios y longitudes del orden de metros (Lareo, 2007). Tal
aproximacién requiere una nueva teoria que permita acercarse a la solucién
de problemas no resueltos y no solucionables con los paradigmas cientificos y
tecnologias actuales, de tal manera que abra un espacio de oportunidad para
el desarrollo de aplicaciones que con la articulacién de un enfoque sistémico
multiescalar haga posible responder a innumerables retos cientificos y de
ingenieria. Por ejemplo, a nivel molecular, se deberia producir teoria basica
que permitiera obtener nuevos modelos y algoritmos que relacionaran las
explicaciones a nivel subatémico con las propiedades macromoleculares.



Ciencias de la complejidad y las nano-bio-info-cogno ciencias

Otro nivel serfa la comprensién y predicciéon del comportamiento humano
con base en resultados neurofisiolégicos.

Una de las nuevas dreas de conocimiento que ha derivado mayores be-
neficios es la nanotecnologia, en la que a partir de fullerenos y nanotubos
se plantean soluciones terapéuticas para diversas patologias, entre ellas el
cancer. Otra aproximacién contempordnea son las denominadas ciencias
nano-bio-info-cogno o NBIC’s (Roco & Bainbridge, 2002), a las que se ha
sumado el aspecto social, por lo cual han sido llamadas ciencias nano-bio-
info-cogno-socio (NBICS’s). Estas aproximaciones persiguen un objetivo
principal: unificar las ciencias y la tecnologia con base en cuatro principios
basicos: 1. La unidad de la material a nivel nanoescalar; 2. El desarrollo de
herramientas para las NBIC’s; 3. El estudio de sistemas jerarquicos, y 4. El
mejoramiento del bienestar de los seres vivos. Algunos, por cierto, toman este
enfoque contempordneo para desarrollar propuestas futuristas. Es el caso de
Ray Kurzweil, quien luego de escribir su reconocida obra titulada 7e Age
of Spiritual Machines, presenta en The Singularity is Near, de manera mds
clara e ilustrativa, cémo con el advenimiento de este nuevo enfoque los seres
humanos serdn capaces de transcender su propia biologia (Kurzweil, 2005).

Para que un sistema complejo adquiera las propiedades que lo caracteri-
zan no necesita tener un tamafo determinado o que trascurra una escala de
tiempo determinada. Un dtomo tan pequefio como el de hidrégeno (Gaeta &
Stroud, 1990), con un solo protén en su nicleo y un electrén, presenta tanta
complejidad como un sistema macromolecular, por ejemplo una cadena de
ADN, base del proyecto Genoma Humano (Frazier et 4l., 2003), en la que
se fundamenta y almacena la informacién genética para que un organis-
mo sea lo que es y no otra cosa; o el sistema fotosintético (Bogard & Vasil,
1991), mayoritariamente de las plantas, sobre el cual se fundamenta la vida
tal como la conocemos, pues es el transductor fundamental de nuestra Gnica
fuente de energia: el sol; o el receptor ionotrépico de glutamato activado por
N-metil-D-aspartato del sistema nervioso central, molécula clave de la vida
consciente (Lareo & Corredor, 2004), al ser esencial en los procesos fisiold-
gicos en los que se fundamenta la formacién de la conciencia neurolégica de
los organismos superiores.

Una evidencia de esta complejidad —posiblemente circunstancial, pero
real— es que ninguno de los sistemas mencionados tiene una solucién exacta
ni un modo tnico de alcanzarla. En el caso del dtomo de hidrégeno, ejemplo
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“de juguete” en los cursos de mecdnica cudntica, todas sus soluciones se al-
canzan por medio de aproximaciones, con claras diferencias entre ellas, como
las obtenidas por el método de perturbaciones de Heitler-London (Sachse
& Kleinekathofer, 2002) y el método variacional (Aquino & Castafio, 2005).
Ni que decir de los otros sistemas macromoleculares multiheteroméricos
mencionados, de los cuales no se conoce al detalle ni sus estructuras ni las
actividades quimicas que desencadenan en funciones bioldgicas.

Desde el punto de vista de los organismos, es tan compleja la mds pe-
quefa bacteria (Cavalier-Smith, 1987) como el més grande de los mamiferos
(Wilson, 1992). Si se toma en consideracion a las sociedades, aceptadas —en
forma por demads incorrecta— como la agrupacién de individuos, son tan com-
plejas las integradas por microorganismos (Handelsman & Wackett, 2002)
como las conformadas por hormigas (Holldobler & Wilson, 1995) o por los
seres humanos (Tainter, 1996). Los sistemas inorganicos (Prigogine, 1980)
comparten niveles similares, iguales o superiores de complejidad, como lo
demostré exhaustivamente Ilia Prigogine, Premio Nobel de Quimica y uno
de los fundadores de la Ciencia de la Complejidad. Lo mismo ocurre con
los sistemas creados por el hombre, por ejemplo los econémicos (Anderson,
1998) y los politicos (Jervis, 1998), que también expresan en toda su exten-
si6n esta propiedad emergente.

Una definicién derivada de los multiples trabajos de Robert Rosen
muestra cémo podemos aproximarnos a este concepto en forma operativa.
Segun el autor:

Complejidad es la propiedad de los sistemas del mundo real que se ma-
nifiesta en la inhabilidad de cualquier formalismo existente para capturar
todas sus caracteristicas. Se requiere encontrar formas diferentes de in-
teractuar con estos sistemas. Formas diferentes en el sentido que cuando
se construyen modelos exitosos los sistemas formales requieren que las

descripciones de cada aspecto no sea derivable de otro. (Rosen, 1991)

Esta definicién, formalmente aceptada y promulgada por Mikulecky
(Mikulecky & Rosen, 2000; Mikulecky, 2001) y por otros, presenta algunos
aspectos formales que, aunque pueden no satisfacer a muchos, resulta muy
util en aras de comprender el concepto.
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Un aspecto interesante de la definicién propuesta por Rosen radica en
la “inhabilidad de cualquier formalismo existente para capturar todas sus
caracteristicas”, que resulta ser muy similar al teorema de incompletitud de
Kurt Godel (1931). Segtn Jesis Mosterin, traductor y editor de las obras
completas de Kurt Gédel en espaiiol, “Kurt Gédel ha sido el més grande 16-
gico del siglo xx y uno de los mds grandes pensadores de todos los tiempos”.

U

Biésicamente, con su teorema “demostré que no todo se puede demostrar’
(Lareo, 1999).

Los resultados de Godel demostraron la imposibilidad de efectuar la
formalizacién propuesta y perseguida por Hilbert (1901). El denominado
programa de Hilbert consideraba que una prueba satisfactoria es aquella
cuyas técnicas pueden especificarse completamente en un nimero finito de
pasos, y que los simbolos matematicos no deben tener un sentido. Las mate-
maticas son un juego de simbolos desarrollado sobre el papel de acuerdo con
ciertas reglas fijas. Para Hilbert la formalizacién es sinénimo de axiomatiza-
cién. Godel probé que todos los sistemas formales de la matematica cldsica
son incompletos; esto es, que para cada uno de ellos es posible construir una
sentencia indecible. Cada sentencia tiene la caracteristica de que ni ella ni su
negacién son deducibles dentro del sistema. Esta incompletud es irremediable:
no es suficiente con incrementar el nimero de axiomas bdsicos del sistema
para solucionar su incompletud. Ademas, Gédel demostré que es imposible
probar la consistencia de un sistema formal dentro de si mismo.

Desde la perspectiva de Rosen sobre la complejidad —como caracteristica
para la cual ninguno de los sistemas formales actuales es capaz de explicar
ni demostrar—, estamos ante la presencia de un “indecible de la naturaleza”.
Segun Gregory Chaitin (2002), en la naturaleza hay menos procesos al azar
de los que aceptamos. Asi, se reconoce que muchos de estos procesos se dicen
al azar por falta de conocimiento respecto a ellos y no porque realmente lo
sean. Si se descuenta este “azar por ignorancia”, quedan los procesos verdade-
ramente al azar; por tanto, “el azar es un derecho intrinseco de la naturaleza”
(Lareo, 1998). Como lo demostré el propio Chaitin (1997), ese azar existe
aun en la matemitica de los nimeros naturales.

Segun Leibniz, “(...) entre mds compleja es la regla (matemdtica) esta
pasa a formar parte de los procesos al azar (...)” (1686). Entonces ;existe
una estrecha relacién, inamovible, entre la complejidad como “indecible de
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la naturaleza” y el azar como “derecho intrinseco de la naturaleza” O inter-
pretando la complejidad intrinseca de la naturaleza desde la teoria de com-
plejidad computacional (Davis, 1973) en la que los problemas se clasifican
como problemas P —es decir, aquellos que se pueden solucionar por medio
de un proceso deterministico secuencial en un periodo de tiempo que crece
exponencialmente con el tamafio de la pregunta, entrada o “complejidad”
del problema— y como problemas NP —esto es, aquellos cuyas soluciones
se pueden encontrar en un tiempo polinémico por medio de procesos no-
deterministas— ¢se puede argumentar que la complejidad es un problema
P o NP en los cuales el “tamafio” de la pregunta es tal (complejidad) que el
tiempo necesario para encontrar la respuesta mediante procesos determinis-
tas o no-deterministas sobrepasa cualquier escala factible de tiempo en lo
que es la historia de la materia misma? En términos reales, ¢la complejidad
no es solucionable en el contexto del mundo como lo conocemos y con los
recursos actuales? O, simplemente, sestamos ante la inminente necesidad de
renovar los paradigmas actuales de la investigacién para poder alcanzar una
comprension real de la naturaleza o materia real que en el contexto global es
intrinsecamente compleja?

Las actuales tendencias de pensamiento cientifico han optado por aceptar
la segunda opcién. Se proponen entonces nuevas aproximaciones, nuevos pa-
radigmas de una visién reduccionista integradora que permitan pasar de una
escala a otra en la propuesta de la simulacién y modelaje multiescala (MSMS
0 MS?) o de integrar diferentes aproximaciones de un contexto total en las
ciencias nano-info-bio-cogno (NBIC’s).

Modelaje y simulacién multiescala

En el mundo real, la materia se distribuye en muchas escalas espacio-tem-
porales (Goddard, et 4l., 2000) en las que los procesos ocurren en tiempos
que van desde femto segundos (10" s) hasta afios (= 107s) en el caso de la
materia viva, y niveles de tiempo superiores (>10%°s) para la materia inerte.
En cuanto ala escala espacial, se tienen dimensiones de dngstrém (A,10°m)
hasta el nivel de metros (m) para la materia viva y niveles superiores de lon-
gitud (> 10°m) para la materia inerte. Estas escalas denominadas nanoescala,
mesoescala y macroescala, o materia continua, estin regidas aparentemente
por diferentes leyes fisicas, muchas de ellas atin desconocidas.

12
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El componente de modelaje tiene dos partes basicas: la descripcién del
proceso, o propiedad de la materia que se va a modelar, y el objetivo del mo-
delo. Los objetivos de modelar se describen verbalmente y se refinan durante
el proceso mismo del modelado. Estos objetivos son considerados durante el
desarrollo del modelado como restricciones o relaciones entre los elementos,
pardmetros o variables del proceso que se modela.

Aqui se encuentra la primera barrera a superar para generar nuevos pa-
radigmas, pues para que las descripciones sean nuevas y novedosas se deben
independizar de la forma tradicional de aproximarse a la investigacién. Es
decir, se estd ante el hecho concreto de una situacién en la que las aproxima-
ciones actuales no son suficientes, y constituyen un limitante para avanzar en la
descripcién misma de cémo aproximarse a solucionar un problema complejo.

Los procesos de modelamiento multiescala son un sistema que se puede
organizar a diferentes escalas, dependiendo del proceso o sistema que se desee
modelar. En ellos se diferencian la escala espacial y la escala temporal, a las
que se suma la escala del nivel de detalle al que se quiere modelar o describir
ya sea la materia o el proceso material.

Una vez definido el modelo en la escala o escalas respectivas se procede
con las simulaciones, que conllevan otro cambio de paradigma en el tipo de
herramientas que se deben emplear para que el modelo sea coherente con la
novedad del modelo mismo.

Considerando el problema de describir un proceso material se puede
iniciar en la escala nano pasando por la meso hasta llegar al continuo. En la
escala nano se puede iniciar el estudio, descripcién y comprensién del sistema
a partir de los denominados primeros principios, o aé initio, que incluyen
solucionar la ecuacién de Schrodinger que no es derivable de ningun otro
principio pero que constituye un primer principio en si misma. Esta ecuacién
describe la funcién de onda que representa alguna particula material:

] Y /. o s N o o R o
T st ot
0t 2m dx ady 0z

+V = (1)

Para complementar la descripcién, se aceptan y emplean en la solucién
los restantes primeros principios, como la existencia de la carga, el principio
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de incertidumbre de Heisenberg (1975), el principio de exclusién de Pauli
(1925) y el principio de complementariedad de Bohr (1937), que tendra gran
importancia en la transparencia de las soluciones de una escala nano a una
macroescala, entre otros.

Una vez alcanzada esta solucién, que en el estado actual del conocimiento
es teéricamente factible, pero que en la realidad no se logra hacer més que
para un nimero limitado de dtomos (menos de mil), implica una limitacién
en los sistemas “solucionables” o en la calidad de la solucién cuando para cre-
cer en la escala espacial se acude a asumir aproximaciones. Este es el caso del
conocimiento actual, que para incrementar la escala espacial se sale del nivel
cudntico y asume las restricciones propias de emplear métodos aproximados,
como los llamados semiempiricos (Gubbins & Santiso, 2004) y los métodos
clasicos (Machida, 1999). Estos Gltimos asumen la materia como si estuviera
conformada por pequefias particulas rigidas cargadas que cumplen estricta-
mente las leyes de Newton de la mecénica clésica, y se generan campos de
fuerza o funciones de energia usualmente empiricos, como la mayoria de los
empleados por los programas clasicos de modelaje. El ejemplo que se ilustra
a continuacién obedece a la expresién del denominado modelo de campos

de fuerza universal (UFF) (Ogawa et dl., 2003).
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A nivel de la mesoescala, hoy en dia no existen muchos ejemplos que
permitan ilustrar el propésito. El ejemplo tradicional y mejor estudiado es la
ecuacién de Navier-Stokes (Masud & Khurram, 2006) para la descripcion de
fluidos incompresibles basada en la conservacién de la masa y el momento.
Una posible representacién de esta ecuacién es:

i=i D%'F%'F " U
ij (')xj ij
) 3)
_ 9 9% %__@j u+ GO u
6xj ax]. axj 3

A nivel continuo, se puede citar el ejemplo de la ecuacién para el mé-
dulo de comprensién de Young (Meijer & Govaert, 2003) para materiales
eldsticos, que se expresa como:

% (re)= 7 () £ (0)3(120) =0 @

La escala de longitudes o tamafios de los sistemas para describir procesos
y propiedades de la materia se ha ilustrado con diferentes modelos y aproxima-
ciones. Pero ¢cuidl es propésito fundamental de la aproximacién del modelaje
y la simulacién multiescala? Precisamente, evitar la fragmentacién de las des-
cripciones empleando modelos que tienen validez en tinica escala y generar un
multimodelo que cubra todas las escalas, ademds que sea transparente cuando
se pase de una escala a otra, aunque se pueda emplear, con los parimetros
adecuados, para describir procesos en una escala en particular. Para lograrlo,
se plantean dos perspectivas: una puramente matematica (Liu et dl., 2000),
generando conjuntos de ecuaciones diferenciales que sean “transparentes” al
nivel por ajustes de los pardmetros, y otra a por medio de aproximaciones de
tipo fisico desde modelos multifisica (Michopoulos, 2003) o desde modelos
basados en primeros principios (Goddard, 2005).
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