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Resumen. El efecto fototérmico debido a la resonancia plasmonica de superficie tiene varias
aplicaciones interesantes en campos como la optoelectrénica, la foténica, y la nanotecnologia. Sin
embargo, su uso plantea el andlisis de la multifisica de problemas térmico-radiativos acoplados de gran
complejidad, tanto en términos tedricos como computacionales, que s6lo pueden resolverse en forma
aproximada. Este trabajo investiga la cuantificaciéon de incertezas proveniente de los errores de
modelado en una fuente térmica equivalente para un problema de calentamiento remoto acoplado,
sobre un nanocompuesto con nanoparticulas de oro. Como punto de partida se explora un modelo
simplificado para una barra unidimensional infinita y se estudia su alcance en la préctica, para luego
enfocar el andlisis en resultados numéricos hallados mediante la optimizacién basada en simulacién.
Especificamente, se analiza el impacto de modelar una fuente térmica equivalente en el perfil de
temperaturas y especialmente en la caracterizaciéon térmica del material, estudiando asimismo Ia
sensibilidad de la fuente a pardmetros de disefio del nanocompuesto.

Keywords: Simulation-Based Optimization, Heat Transfer, Radiative Transfer, Uncertainty
Quantification.

Abstract. The photothermal effect due to surface plasmon resonance has several interesting
applications in fields such as optoelectronics, photonics, and nanotechnology. However, its use raises
the analysis of the multiphysics of coupled thermal-radiative problems of great complexity, both in
theoretical and computational terms, which can only be approximately resolved. This work
investigates the uncertainty quantification arising from modeling errors in an equivalent thermal
source for a coupled remote heating problem, on a nanocomposite with gold nanoparticles. As a
starting point, a simplified model for an infinite one-dimensional bar is explored and its practical
scope is studied, before focusing the analysis on numerical results found through simulation-based
optimization. Specifically, the impact of modeling an equivalent thermal source on the temperature
profile is analyzed, with particular focus on the thermal characterization of the material. Additionally,
the sensitivity of the source to the design parameters of the nanocomposite is also studied.
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INTRODUCCION

Los modelos reducidos juegan un papel crucial en la resolucién de problemas térmico-
radiativos de multifisica al ofrecer un enfoque efectivo para capturar el comportamiento
complejo de sistemas que involucran diversas interacciones multiescala. Estos modelos
simplificados se disefian para representar de manera precisa los fendmenos clave mientras
reducen la carga computacional y los requisitos de recursos, lo que los hace especialmente
utiles en aplicaciones donde se busca un equilibrio entre precision y eficiencia computacional.
En este contexto es necesario realizar ademads, un estudio de factibilidad y alcance en el uso
de los mismos, esto es, analizar bajo qué condiciones estos modelos permiten abordar los
problemas con mayor rapidez y economia, sin comprometer significativamente la calidad de
los resultados. Asimismo, cuando no se dispone de una forma analitica del modelo completo,
la optimizacién basada en simulacién se convierte en una herramienta invaluable para
explorar y mejorar el rendimiento de los sistemas acoplados. Mediante técnicas de
optimizaciéon de diverso tipo, como algoritmos genéticos, métodos de Monte Carlo u
optimizacién basada en gradientes, se puede ajustar y refinar los pardmetros del modelo
reducido para maximizar su precision y eficiencia. Estos enfoques permiten encontrar
soluciones Optimas en un espacio de disefio complejo y multidimensional, optimizando el
rendimiento del sistema y satisfaciendo restricciones especificas. Ademads, la capacidad de
integrar la simulacién con la optimizacidén abre nuevas posibilidades para la exploracién de
disefios innovadores y la mejora continua del rendimiento en aplicaciones.

En este trabajo, el problema de multifisica en cuestion es el que surge del proceso de
calentamiento remoto por efecto fototérmico de resonancia plasménica en sistemas
poliméricos nanocompuestos con nanoparticulas (NP) de oro esféricas y de tipo nanoshell
(compuestas por un ntcleo y una coraza). Nos concentramos en modelos bidimensionales
tomando como referencia, en primera instancia resultados simulados con un acoplamiento
fuerte o bidireccional, donde el andlisis computacional correspondiente se refiere al ajuste de
mediciones de temperatura mediante el uso de una fuente de calor equivalente en el problema
térmico desacoplado obtenida a partir de la solucion analitica para el caso de una barra infinita
unidimensional en Tjahjono y Bayazitoglu (2008). Se analiza entonces mediante este ajuste,
el sesgo introducido en los valores medios de los parametros térmicos, asi como el propio
error en la fuente de calor respecto de la solucidén 6ptima de minimos cuadrados. Este trabajo
viene a complementar el andlisis inicial de este problema realizado en Otero et al (2015), asi
como a contribuir en términos de resultados numéricos al estudio realizado en trabajos
posteriores como en Otero et al (2019) y Otero et al (2022). El aporte especifico de este
trabajo radica en la resolucion del problema mediante un esquema de acoplamiento fuerte, en
principio para generar mediciones de temperatura de referencia con mayor exactitud con el fin
de volver a estudiar el alcance en el uso de una fuente de calor equivalente, asi como para
resolver el problema inverso en casos simulados y comparar los resultados obtenidos con los
hallados mediante el modelo térmico reducido, asi como con los valores de referencia.

1 BREVE DESCRIPCION DEL PROBLEMA

El denominado efecto fototérmico debido a la resonancia plasmoénica de superficie,
presente en metales como el oro y la plata, ocurre cuando la frecuencia de la luz incidente
coincide con la frecuencia natural de oscilacién de los denominados plasmones de superficie
que se encuentran en NP en la interfaz entre el metal de su nucleo y el dieléctrico que lo
rodea. Al ocurrir este fenémeno, se produce un aumento dramdtico en la absorcién y
dispersion de la luz en la superficie metalica de las NP. El fendmeno entonces da lugar a un
problema de calentamiento del material nanocompuesto, donde estas NP, tipicamente de oro,
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definen el patron de dicho calentamiento de acuerdo a sus caracteristicas, como su tipo,
concentracion y tamafio por ejemplo. Es decir, estamos en presencia de un problema de
multifisica, donde se acoplan un problema radiativo definido principalmente por las
propiedades 6pticas de las NP y otro térmico que es analizado en una escala mayor.

El problema descripto en el parrafo anterior puede modelarse a través de la resolucion
acoplada de la ecuacion de transferencia radiativa (RTE) y la ecuacion de transferencia de
calor (HTE) que corresponden en su forma mas genérica a la Ecs. (1) y (2), respectivamente
(Modest, 2013)

QVI(Q) = ,1,(T)~ fIEOQ) + 7= [ IO, Q)dCY, (1)
s Y4
pC, vV = 0, 2)

donde I(Q)es la intensidad radiativa en la direccion del dngulo sélido €; x, es el
coeficiente de absorcién; [, (T)es la llamada intensidad radiativa del cuerpo negro,
dependiente de la temperature 7; S es el coeficiente de extincidn; o, es el coeficiente de
scattering y #(€2',Q)hace referencia a la funcién de fase de scattering. Por otro lado, en la
ETC, pes la densidad del material, C ,€s el calor especifico, k es la conductividad térmica y

Q. es la fuente de calor radiativa equivalente que viene dada en este caso por el efecto

fototérmico.

Para modelar adecuadamente el acoplamiento entre la RTE y la HTE, es crucial considerar
la interaccion bidireccional de como la absorcion de radiacion afecta la distribucién de
temperatura y como la temperatura a su vez afecta la emisién y absorcién de radiacién. Sin
embargo, la resolucion directa de estas dos ecuaciones acopladas en su version mds general, y
particularmente la RTE, es de un costo computacional impracticable en la mayoria de los
casos. Como consecuencia han aparecido varias aproximaciones en primer lugar, para
resolver la RTE y en segundo, para desacoplar las ecuaciones (1) y (2). En este trabajo, la
RTE es abordada mediante la llamada aproximacién P1 que resuelve la Ec. (3)

G = [1(Q)uQ,

i 3)

V(-D, VG)=-k,(G—4nl,)

donde D, es el denominado coeficiente de difusion P1 y que si se modela un medio
isotropico se reduce a D,, =1/(3x, +30,).

Por otra parte, Tjahjono y Bayazitoglu (2008) han empleado la aproximacioén P1 para
resolver el problema 1D de una barra infinita, logrando para este caso especifico, desacoplar
las Ecs. (1)-(2). Para ello, los autores resolvieron la Ec. (3), y desarrollaron un procedimiento
para obtener Q. a partir de la conexién con .G dada en la Ec. (4)

Q. =—(1-w)pBG 4)

donde wes el denominado albedo, introducido para definir el cociente entre los
coeficientes de absorcién y extincion, es decir @ = o, /
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Se recomienda al lector interesado en una descripcion detallada del procedimiento para el
cilculo de Q, la lectura de Tjahjono y Bayazitoglu (2008).

2 ESTUDIO REALIZADO: FORMULACION Y METODOLOGIA

El problema del estudio de alcance de la solucién para la fuente térmica equivalente
calculada para el modelo 1D ha sido abordado en este trabajo considerando mediciones
simuladas del problema acoplado de una barra bidimensional. Este problema acoplado se
resuelve de manera bidireccional empleando la aproximacién P1 para el tratamiento numérico
de la RTE. En este modelo 2D de referencia, se verifica una diferencia de un orden de
magnitud entre la dimensién caracteristica respecto de las otras dos, de modo de asemejar en
términos geométricos a la barra unidimensional infinita. Del mismo modo, se supone el
cumplimiento de las hipétesis fisicas planteadas en Tjahjono y Bayazitoglu (2008).

En términos generales podemos analizar el alcance de un modelo dependiendo de la
aplicacién en que se va a emplear y mediante varias cuestiones centrales como son (entre
otras): 1) su precision; 2) la sensibilidad a las condiciones iniciales y de contorno; 3) su
estabilidad y 4) su robustez frente a perturbaciones. En este trabajo, analizamos algunas de
estas cuestiones implicitamente a través del planteo de varios problemas, considerados desde
tres puntos de vista: como problemas directos, como problemas inversos y como problemas
de cuantificaciéon de incertezas. Estos problemas han sido planteados teniendo en cuenta las
dos utilidades que se pretenden del modelo, i) disefar a partir del mismo las caracteristicas de
las NP para el material nanocompuesto, y ii) recuperar los pardmetros térmicos del material
resolviendo el problema inverso de caracterizacidn térmica. Especificamente, los problemas
planteados como problemas directos son: a) la propagacion de errores para que el contorno de
entrada de radiacién llegue a un valor de temperatura determinado; b) el cdlculo de
discrepancia en la serie temporal de temperaturas en un punto de sensado y c¢) la propagacion
de errores de los valores de los pardmetros de disefio del problema como es el radio de las NP
en el perfil temporal de temperaturas. En tanto que los problemas inversos planteados
corresponden a: d) la estimacion de la fuente de calor parametrizada y e) la caracterizacion
térmica del material a través del calculo de valores medios de conductividad térmica y la
capacidad calorifica. Finalmente planteamos como problema de cuantificacion de incertezas a
f) la propagacion de errores de los valores de los pardmetros de disefio del problema sobre los
parametros de la caracterizacion térmica. Estos problemas tienen en cuenta como resultados
de referencia a los hallados mediante el modelo acoplado en 2D

Por limitaciones en la longitud del trabajo, s6lo se describen en las subsecciones
siguientes, el problema directo a) (en el andlisis preliminar); los problemas inversos d) y e)
(en la estimacion de la fuente térmica equivalente parametrizada; y la caracterizacion térmica,
respectivamente) y el problema de cuantificacion de incertezas de f) (en la propagacion de
errores de radio de las nanoparticulas en la carcterizacion térmica).

2.1 Analisis preliminar

El primer estudio se centra en verificar la consistencia del modelo acoplado bidimensional
(incluyendo su formulacién, condiciones iniciales y de contorno, y valores de pardmetros de
referencia) mediante la reproduccion de varios casos simulados propuestos originalmente en
Tjahjono y Bayazitoglu (2008). Se destaca entre las simulaciones reproducidas, la
correspondiente a la obtencion del perfil de temperaturas en puntos del centro de la barra a lo
largo de su espesor, tal que se cumpla la condicién de que el contorno de entrada llegue a la
temperatura de 173°C. Para ello, se resolvid el problema directo acoplado de las Ecs. (2) y (3)
en un modelo 2D. Por otro lado, se calculé la fuente térmica equivalente siguiendo el
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procedimiento en Tjahjono y Bayazitoglu (2008) y se empled para resolver el problema
térmico en 2D, obteniendo un segundo perfil de temperaturas para comparar. Mediante este
andlisis, podemos estudiar el error conjunto del modelo en términos de tiempo y temperaturas.

2.2 Estimacion de la fuente térmica equivalente parametrizada

Las dificultades inherentes a la estimacion de una fuente térmica sin una prescripcion dada
de forma, tales como el problema de la dimensionalidad, la mayor sensibilidad al ruido y la
necesidad de métodos de resolucion de alta complejidad computacional, nos ha llevado a un
enfoque parametrizado de la fuente que en buena medida se ve apoyado por la estructura
simplificada que propone el modelo de la barra infinita. A esto sumamos la aproximacién
adicional de considerar al material con una configuraciéon solamente absorbente. De este
modo, la fuente de calor es estimada mediante la minimizacién de los funcionales de la Ec.
(5) o bien de la Ec. (6)

. ~ - 2
l'};llBl'l Jl = Tacoplado (rO ’ t) - T2D,térmico (ro ’ t)H (5)

. 2
I};lan ‘]2 = Tacoplado (Z’ tO ) - T2D,lérmico (Z’ tO )H (6)

donde T

acoplado

(7:1) 'Y T,p smico (1y» 1) s€ refieren al perfil temporal de temperaturas en el
punto central de sensado 7, generados respectivamente usando el modelo 2D acoplado y

usando el modelo bidimensional térmico donde A y B corresponden a los pardmetros que
definen a Q, = Aexp(Bz)donde zrepresenta la dimension caracteristica de la barra; en tanto

qQue 7T,0000(2580) Y Top imico (251,) s€ refieren al perfil de temperaturas, en la zona central del

sensor a lo largo de z.

2.3 Caracterizacion térmica
Los ensayos numéricos de caracterizacion térmica corresponden a la estimacion de valores
medios para el calor especifico C, y la conductividad térmica k siguiendo nuevamente como

en las minimizaciones anteriores un esquema de minimos cuadrados, esta vez bajo
restriciones como en la Ec. (7)

minJ, =
P

donde T

acoplado

a

- — 2 . min max i é
T coptado To>1) = Top simico (rO,t)H sujeto aC,"™" <C, <C "™ k™ <k <k™ (7)

(7.1) Y Ty sipmico (Ty»1) son obtenidos para distintas fuentes de calor con

c,"™,C,"™ k™" y k™ como los valores extremos posibles de los pardmetros térmicos con

sentido fisico.

2.4 Propagacion de errores de radio de las nanoparticulas en la caracterizacion térmica

Inicialmente siguiendo el trabajo de Tjahjono y Bayazitoglu (2008) se han considerado NP
de tipo nanoshell para la reproduccién de uno de los ejemplos simulados en dicho trabajo en
el andlisis preliminar que puede verse en la seccion 3.1. Sin embargo, al considerar el uso de
los pardmetros de disefo, tales como el radio de las NP (supuestas monodispersas para
simplificar el estudio), se emplearon particulas esféricas de oro, despreciando entonces la
coraza de material polimérico. Esto se realiz6 con el fin de obtener un modelo sencillo para el
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célculo de las eficiencias, haciendo uso del modelo de Mie (Bohren y Huffman, 1998) de
acuerdo a la Ec. (8). Estas eficiencias luego son empleadas para obtener los coeficientes «,,

o,y B=k,+0, (yelalbedo @ a partir de éstos ultimos) a través de la Ec. (9).

2 J—
0, = 8mn,, Im{m 1}

A m* +2
0 _§(27mnmj4|m2—l| ®)
>3 2 |m2 + 2|
K, = 7ra2QKu Nt, ©)

o, =m’Q, Nt

donde aes el radio de las NP (ntucleo+coraza en el caso de las nanoshells), n, es el indice
de refraccion del medio, n ,esel indice de refraccion de las particulas de oro (variable con la
longitud de onda A y obtenido de Johnson y Christy (1972)); m=n,/n,es el indice de

refraccion relativoy Nres el nimero de particulas por unidad de volumen.

Finalmente, el estudio de propagacién de errores se ha realizado considerando simplemente
un proceso de simulacién de Monte Carlo para muestras generadas considerando sucesivos
andlisis con un error relativo entre 5 y 10% en el radio de las NP de 49nm y el error asociado
al valor de n, de acuerdo a Johnson y Christy (1972). Para cada muestra generada se resuelve

el problema inverso planteado en la Ec. (7) y luego se calculan las estadisticas resultantes para
los valores estimados de C, y k.

2.5 Implementacion

La metodologia empleada de elementos finitos se ha implementado en el software
COMSOLG6.1®. Las minimizaciones de las Ecs. (5), (6) y (7) se han resuelto mediante las
funciones fminunc y fmincon del software MatlabR2021a, al mismo tiempo que se ha hecho
uso de la interfaz entre ambos, Livelink®.

3 RESULTADOS
3.1 Analisis Preliminar

En la Figura 1 se muestran los resultados del andlisis preliminar descripto en la seccion
2.1., donde adicionalmente se resolvié el problema inverso térmico de la Ec. (6) planteado en
la seccion 2.2. En ella se estim6 a partir de los datos del perfil de temperatura del problema
acoplado, la fuente térmica parametrizada equivalente.
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Longitud [m] Longitud [m]

Figura 1: (a) Ajuste de los perfiles de temperatura obtenidos al resolver el problema acoplado (rojo), el problema
térmico usando la fuente equivalente de Tjahjono y Bayazitoglu (2008) (azul) y el problema térmico usando la
fuente equivalente obtenida del problema acoplado (puntos en verde); (b) Fuentes térmicas generada por el
modelo 1D de una barra infinita unidimensional (azul), obtenida de la resolucién del problema acoplado (rojo) y
estimada de la resolucién del problema inverso térmico (puntos en verde)

3.2 Alcance del modelo de barra unidimensional infinita

Comenzamos por analizar el error encontrado en el problema directo del ajuste de la serie
temporal de temperaturas en el punto de sensado en el centro de la barra, como puede verse en
la Figura 2. En este caso, se hall6 una discrepancia creciente en el tiempo con un error
maximo relativo cercano al 15%. En tanto que al propagar la variacion del radio de las NP, se
obtuvo una alta sensibilidad de las temperaturas respecto de dicho pardmetro. En la Figura 3,
puede verse como considerando los errores planteados en el radio e indice de refraccion del
oro, los perfiles de temperatura obtenidos varian a valores del orden de doble de magnitud. En
la Tabla 1, s6lo se han seleccionado resultados para dos ejemplos puntuales prototipicos ya
que en muchos de los casos analizados, las estimaciones resultantes practicamente carecen de
sentido fisico en relacidn con el tipo de material analizado pese a haber empleado un esquema
de optimizacion bajo restricciones como en la Ec. (7). En el primero de los ejemplos (caso 1)
se observa que las estimaciones obtenidas de los pardmetros térmicos empleando la fuente
equivalente del modelo reducido podrian considerarse relativamente aceptables. Sin embargo,
esto no ocurre en el segundo de los ejemplos (caso 2), con valores de C, y k fuera de los

rangos tipicos para el material simulado, que en este trabajo corresponde a polidimetilsiloxano
(PDMS). Se pudo ver en varios ejemplos simulados que incluso empleando una seleccion

min

mds refinada de valores de C,,C pmax,km'“y k™, las estimaciones no convergen a un

valor cercano al verdadero.

3.3 Uso de fuente térmica equivalente calculada a partir del problema acoplado

El hallazgo méas prometedor ha sido el correspondiente al calculo de una fuente equivalente
de calor estimada en forma paramétrica, que ha mostrado un gran ajuste a la obtenida por
COMSOLG6.1® (Figura 2). Puede verse en la Tabla 1 que para el caso ideal, se logra recuperar
los valores de C, y k practicamente de forma exacta. Sin embargo, para valores de radio

con errores relativos alrededor del 5% sobre el valor nominal, el uso de la fuente obtenida con
el valor nominal conduce a estimaciones inaceptables de C, y k. Aparecen incluso algunos

ejemplos como el caso 1 de la Tabla 1 donde los valores hallados son mucho peores a los
obtenidos mediante la fuente del modelo de barra unidimensional infinita.
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Figura 2: (a) Ajuste del perfil de temperaturas a los valores de referencia (puntos en verde) usando mediciones
generadas con la fuente térmica equivalente (azul) y la fuente estimada parametrizada (rojo); (b) Fuentes
térmicas correspondientes térmicas generada por el modelo 1D de una barra infinita unidimensional (azul),
obtenida de la resolucién del problema acoplado (rojo) y estimada de la resolucién del problema inverso térmico
(puntos en verde)

a
140 ¢ @ 300 1

120 / 250

Temperatura [°C]
o]
o

60 -

Temperatura [°C]
g

40+ f

20

0
0 500 1000 1500 2000 0 500 1000 1500 2000
Tiempo [seg] Tiempo [seg]

Figura 3: Ajuste del perfil temporal de temperaturas a los valores de referencia (puntos en rojo) usando
mediciones generadas con la fuente térmica equivalente (azul) y con la fuente parametrizada (verde) para (a) el
caso de indice de refraccion del oro de 0.1397+5.0489i y radio de las NP de 44 nm y (b) indice de refraccién de

0.1797+5.0989i y radio de las NP de 54 nm

Caso 1 Caso 2
K Cp k Cp
Fuente Modelo
Reducido! 0.1405 1356.8 2 2994
Fuente estimada con
valor nominal de 0.0655 928.34 0.577 1935.2
radio?
Fuente estimada con |y coq | 14602 0.17 1460.1
valor real de radio
Valores de referencia 0.17 1460 0.17 1460

Tabla 1: Estimaciones de conductividad térmica y capacidad calorifica para el caso de la Figura 3 (b) (caso 1) y
para un indice de refraccion del oro de 0.1397+5.0489i y radio de las NP de 46.55 nm (caso 2) considerando ! la
fuente del modelo reducido de Tjahjono y Bayazitoglu (2008) y las calculadas a partir de las estimaciones del
problema inverso térmico con mediciones del modelo acoplado usando 2 el valor de radio nominal y ? el valor
de radio real para los valores de referencia empleados.
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4 DISCUSION

La naturaleza del modelo acoplado es responsable de capturar mds detalles del fenémeno
fisico que el modelo reducido. Esto se traduce en una mayor riqueza de los datos simulados
que el modelo reducido no puede manejar adecuadamente y resulta en una marcada
discrepancia en la forma de la fuente de calor estimada a partir de la inversién de datos
obtenidos con el modelo acoplado, respecto de la fuente calculada siguiendo a Tjahjono y
Bayazitoglu (2008). Esta discrepancia puede considerarse producto de las numerosas
simplificaciones del modelo 1D aproximado sobre las que se fundamenta el célculo de la
fuente tedrica y se cuantifica en estimaciones poco confiables de los pardmetros térmicos.

Por otro lado, las mediciones experimentales suelen contener ruido y otras fuentes de
variabilidad que pueden promediar o atenuar algunos de los efectos complejos que un modelo
mds detallado puede capturar. Curiosamente, esto puede hacer que un modelo reducido
funcione mejor de lo esperado cuando se trabaja con datos reales, donde estas variabilidades
actian como una especie de regularizacién. Esta es una posible justificacion del uso
relativamente exitoso del modelo reducido en Otero et al (2019) en la estimacién de valores
medios de los pardmetros térmicos sobre datos reales empleando algunas calibraciones hechas
para adaptarlo a las diferencias en las condiciones experimentales. No obstante, la aplicacion
efectiva del modelo reducido en uno o dos casos experimentales no puede generalizarse y de
hecho, en dicho trabajo se planted la necesidad de realizar mejoras en el procedimiento
descripto. Podemos mencionan dos en particular: i) el empleo de una calibracién de mayor
exactitud, que fue desarrollada posteriormente en Otero et al (2022) mediante un esquema
hibrido de métodos finitos y aprendizaje profundo; y, ii) un estudio elaborado de la
propagacion del error de modelado en la fuente de calor, que se ha abordado parcialmente en
este trabajo, a través del uso de un modelo acoplado bidimensional como referencia.

Aparece ahora tras las significativas limitaciones encontradas en el uso del modelo
reducido con relacién al modelo acoplado, la necesidad de una tercera mejora: la construccién
de un nuevo modelo, en principio de tipo local, para la generacién de la fuente de calor
equivalente de acuerdo a los resultados simulados con el modelo bidimensional acoplado.

S CONCLUSIONES

Se ha desarrollado una serie de ensayos computacionales para evaluar el uso de una fuente
de calor equivalente en un problema de multifisica, donde dicha fuente es calculada a partir de
un modelo tedrico reducido para el caso de una barra infinita unidimensional. Los resultados
revelan una discrepancia significativa entre la fuente calculada con el modelo tedrico
simplificado y la estimacion obtenida al resolver el problema inverso térmico con mediciones
generadas por el modelo bidimensional acoplado. La discrepancia en la fuente estimada con el
modelo reducido luego se ha cuantificado a través de su uso para recuperar valores medios de
los parametros térmicos, que resultan en estimaciones de baja calidad en el mejor de los casos.
Como aspecto favorable, y haciendo uso del cédlculo de la fuente de calor equivalente para el
problema acoplado que permite COMSOL6.1® se ha podido observar una buena
aproximacion entre esta fuente calculada y la parametrizada obtenida al resolver el problema
térmico inverso. Sin embargo, también se observé una alta sensibilidad de las mediciones
respecto a variaciones en los valores de radio de las NP. Esto se traduce en que el uso de una
fuente calculada a partir de un valor de radio ligeramente diferente al real conduce a
estimaciones inestables de los pardmetros térmicos.

6 TRABAJO FUTURO

Como se menciond en la seccion 4, los resultados obtenidos en este trabajo plantean la
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necesidad de construir un modelo de mayor fidelidad respecto al bidimensional acoplado.

En el trabajo de Otero et al (2022) a pesar de los buenos resultados obtenidos también
aparecieron algunas importantes desventajas en el uso de herramientas de machine learning
(ML) con la metodologia hibrida alli desarrollada, tales como i) la necesidad de una gran
cantidad de datos para construir, entrenar y validar efectivamente las redes neuronales
profundas asi como ii) el costo computacional asociado. Pero més aun, la principal desventaja
de dicha metodologia es la falta de interpretabilidad del modelo obtenido que es visto como
una caja negra. Entendemos entonces que el objetivo principal en el desarrollo de este nuevo
modelo, es por consiguiente superar estas dificultades, aunque continuando en el sendero de
ML. Consideramos entonces que lo mds apropiado es ir en direccion de la llamada
Inteligencia Artificial Explicable (XAI) y en particular, siguiendo el enfoque de Aprendizaje
por Transferencia (TL), ya que éste propone la transferencia de conocimiento de modelos ya
existentes reduciendo por un lado la cantidad de datos necesarios, y por otro, el poder de
célculo no siempre al alcance de los investigadores (Wang y Chen, 2023). Especificamente, la
idea es disefiar un modelo sustituto local basado en reglas difusas ya que el mismo tiene una
alta interpretabilidad, al estar compuesto por una coleccidn de reglas legibles, por lo que es
adecuado para la interpretacion de predicciones (Zhu et al, 2023). El uso de TL en este
contexto implica aprovechar el conocimiento adquirido por el modelo reducido de Tjahjono y
Bayazitoglu (2008) para guiar la construccién de un modelo de reglas difusas interpretable y
efectivo. En este sentido, aunque las mediciones generadas por el modelo acoplado no sean
idénticas a las mediciones reales, las mismas pueden capturar patrones y comportamientos
subyacentes relevantes. De este modo, el nuevo modelo puede aprender estos patrones y
generalizarlos de manera efectiva para estimaciones en situaciones mds realistas.

REFERENCIAS

Bohren, C. F., and Huffman, D. R., Absorption and Scattering of Light by Small Particles,
Wiley, 1998.

Johnson, P.B. and Christy, R.-W., Optical Constants of the Noble Metals, Physical Review B,
6: 4370-4379, 1972.

Modest, M. F., Radiative Heat Transfer, Academic Press, 2013.

Otero, F., Frontini, G., Chiuro, C., y Elicabe, G., Solucion de un Problema de Transferencia
Radiativa aplicado al Calentamiento Remoto, Matemdtica Aplicada Computacional e
Industrial 5:226-229, 2015.

Otero, F., Elicabe, G., Altuna, F., Hoppe, C., Chiuro, C., y Frontini, G., Problema Inverso de
Calentamiento Remoto empleando un Modelo Reducido para Caracterizacion de
Polimeros”, Matemdtica Aplicada Computacional e Industrial, 7: 401-404, 2019.

Otero, F., Altuna, F., and Chiuro, C., A FEM/AI Strategy for Thermal Characterization of an
Epoxy Nanocomposite via a Laser-based Nondestructive Testing Experiment, in Proc.
2022 IEEE Biennial Congress of Argentina, San Juan, Argentina, 1-7, 2022.

Tjahjono, I. N. and Bayazitoglu, Y., Near-infrared light heating of a slab by embedded
nanoparticles. International Journal of Heat Mass Transfer, 51:1505-1515, 2008.

Wang, J., and Chen, Y., Introduction to Transfer Learning. Algorithms and Practice,
Springer, 2023.

Zhu, X., Wang, D., Pedrycz, W., and Li, Z., Fuzzy Rule-Based Local Surrogate Models for
Black-Box Model Explanation. Transactions on Fuzzy Systems, 31: 2056-2064, 2023.

Copyright © 2024 Asociacion Argentina de Mecanica Computacional


http://www.amcaonline.org.ar

