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Breve descripcién del trabajo: Los microgeles son particulas de tamafio mesoscopico formadas por cadenas de polimero
entrelazadas, con una gran porosidad y permeabilidad interna. Ademas, pueden disefiarse para que su tamafio varie con la
temperatura o el pH del medio. Por ejemplo, los microgeles basados en cadenas de poli-isopropilacrilamida se expanden a
temperaturas por debajo de los 34°C, y colapsan a temperaturas superiores. Estas particulas poseen un enorme interés en
aplicaciones Biomédicas e Industriales por su capacidad de encapsular y liberar de forma controlada distintas sustancias,
como pueden ser reactantes quimicos, farmacos, proteinas u otras biomoléculas de tamafio pequefio. A pesar del gran abanico
de datos experimentales, todavia no existen una comprension clara de los mecanismos fisicos implicados en los procesos de
encapsulacion y liberacion de sustancias en microgeles. En este trabajo se propone el estudio de la cinética de liberacion de
sustancias previamente encapsuladas, con el fin de comprenden como afectan las interacciones y el coeficiente de difusion en
dicho proceso fuera del equilibrio.

Objetivos planteados: Estudiar la cinética de liberacion en funcion de la carga del microgel, su grado de hinchado, y de las
caracteristicas de la sustancia (tamaflo, carga, polaridad y su caracter hidr6fobo). Comparar las predicciones teodricas con los
datos experimentales existentes en la literatura.

Metodologia: Para este estudio se empleara el formalismo tedrico denominado “Teoria del funcional dindmico de densidad”.
Este formalismo extiende la teoria del funcional de densidad clasica a situaciones fuera del equilibrio. Bésicamente, se
combina una ecuacion de continuidad que proporciona la variacion temporal de la concentracion local de cierta sustancia con
una segunda ecuacion que relaciona las corrientes con el coeficiente de difusion local y todas las interacciones existentes
entre la sustancia y el microgel. Este método representa una gran mejora a las teorias basadas en la ecuacidon de difusion ya
que tiene en cuenta no solo la existencia de interaciones y los efectos de exclusion de columen generados por el polimero del
microgel y la propia sustancia, sino que también considera el hecho de la el coeficiente de difusion de dicha sustancia varia
cuando esta se encuentra fuera o dentro del microgel (dentro del microgel, el coeficiente de difusion se puede ver fuertemente
reducido por efectos de la obstruccion causados por las cadenas de polimero).

Las ecuaciones se resolveran numéricamente usando un procedimiento iterativo, y los perfiles de densidad seran analizados e
interpretados fisicamente, y comparados con datos experimentales.
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