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Tipologidvdvél/ Trabajb: Estudio de casos, tedricos o prdcticos, relacionados con la temdtica del grado, a partir de |
material ya disponible en los Centros.

Breve des&ripcio’n del tim*abajo:_ o
La simulacién Monte Carlo (MC) supone una alternativa muy valiosa a los modelos teéricos que
describen el equilibrio de fluidos simples y complejos (coloides). Se trata de un método estadistico
basado en la teoria de probabilidades que permite caracterizar un sistema compuesto por un niimero
de particulas del orden del nimero de Avogadro, utilizando una cantidad de ellas bastante inferior.
. Mediante la simulacion MC el sistema no evoluciona segiin las trayectorias reales que las particulas
| siguen con el tiempo sino que lo hace mediante trayectorias ficticias regidas por leyes estadisticas y
que en promedio, también conducen a los valores de las variables macroscépicas que caracterizan el
estado de equilibrio de dicho sistema.
En los ultimos afios, la simulacién por ordenador ha contribuido notablemente tanto al desarrollo de
nuevos materiales como a una mejor comprensién de los procesos en lo que éstos se ven
involucrados. De hecho, en este trabajo se propone aplicar la simulacion MC para entender de manera
mas precisa los mecanismos que dan lugar a los cambios de volumen que experimentan los nanogeles
cuando cambian pardmetros externos como la temperatura, pH, concentracién de electrolito...Desde
un punto de vista experimental, el reto en todas las estrategias de sintesis de nanogeles es la
' produccién optimizada de los mismos de manera que sus propiedades coloidales y pardmetros
- caracteristicos de su sensibilidad a las condiciones del medio en el que estin dispersos, sean |
- modulables segin las necesidades o tipo de aplicacién biotecnoldgica en la que se utilicen. Con el
objetivo de entender mejor las interacciones y los mecanismos que gobiernan el comportamiento de
los nanogeles, se plantea también modelar y simular estos sistemas. En particular, se investigara la
- estructura y la doble capa eléctrica de los nanogeles de polielectrolito.
| Asi pues, esta propuesta combina conocimientos adquiridos en las asignaturas de Métodos Numéricos
Y Simulacién, Programacién y Fisica Estadistica, cursadas durante la titulacion.
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