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Breve descripcion del trabajo:

El estudiante realizara simulaciones por ordenador para investigar el comportamiento fasico de moléculas biaxiales que
forman cristales liquidos nematicos. Estas moléculas contienen un corazén central formado por antraquinona, un compuesto
organico aromatico derivado del antraceno, substituido por cuatro grupos feniletilénicos [1]. El interés en esta familia de
moléculas reside sobretodo en su potencial capacidad de dar lugar a cristales liquidos nematicos biaxiales que presentan
dos ejes Opticos independientes y entonces especialmente atractivos de un punto de vista tecnoldgico. Estudios previos en
nuestro grupo sugieren que estas fases podrian méas probablemente formarse en mezclas antes que en sistemas puros [2-4].
El objetivo de este estudio es aplicar dinamica molecular para investigar este comportamiento, seleccionando primero los
sistemas puros mas prometedores y estudiando de forma sistemética sus mezclas.

Obijetivos planteados:

1. Adquirir familiaridad con la fisica de los cristales liquidos;

2. Aplicar las bases tedricas desarrolladas durante los estudios de grado a la investigacion de fluidos complejos;
3. Desarrollar familiaridad con técnicas de simulacion molecular (Dindmica Molecular);

4. Consolidar o desarrollar habilidades de programacion;

5. Analizar y comunicar los resultados de investigacion de forma critica por escrito y oralmente;

Metodologia:

El estudio propuesto pretende utilizar conceptos de fisica estadistica aplicados a técnicas de simulacién numérica. Se
utilizaran simulaciones de Dindmica Molecular para (i) comprobar la existencia de la fase nematica en sistemas
monocomponentes y en mezclas y (ii) caracterizar la estructura de esta fase calculando pardmetros de orden orientacional y
funciones de correlacion espacial. A este fin, se utilizara el paquete de simulacion Gromacs que permite ejecutar complejos
célculos numéricos en paralelo. Las simulaciones se correran en Proteus, el cluster del Instituto Carlos | de Fisica Tedrica.
Algunas propiedades se calcularan utilizando programas en Fortran disponibles en el grupo.
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