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MEMORIA DE LA PROPUESTA DE TFG

Introduccion.

El estudio de sistemas fluidos mediante Dinamica Molecular clasica permite obtener propiedades de no
equilibrio de modelos moleculares sencillos. En particular, los métodos de Green-Kubo y de Einstein
permiten obtener estos parametros como funciones de correlacion de diferentes propiedades moleculares
que se pueden calcular durante trayectorias evaluadas mediante el algoritmo de Dinamica Molecular. Por
su parte, el método de Monte Carlo en el colectivo de Gibbs permite establecer las fronteras del equilibrio
liquido-vapor, asi como otras propiedades térmicas de equilibrio.

La incorporacién de anisotropia geométrica, de masa y de carga (multipolos) introduce grados de libertad
adicionales e interacciones atractivas que modifican sustancialmente tanto la estructura como la energética
del fluido. Algunas de estas modificaciones pueden ser la variacion de los coeficientes de transporte con el
momento de inercia (relaciones de Hubbard) o del equilibrio liquido-vapor con el dipolo molecular, lo que
abre un amplio abanico de fenémenos de interés fundamental.

Objetivos.

En este trabajo se propone el uso de Dinamica Molecular en el colectivo canénico (NVT) para estudiar el
efecto del momento de inercia en los coeficientes de transporte de un modelo de fluido esferocilindrico que
interacciona mediante un potencial de tipo Kihara multipolar, todo ello en una fase isétropa.

Resumen de los trabajos a realizar por el estudiante/Plan de trabajo

- Busqueda bibliografica de resultados relevantes previos.

- Familiarizacion con la técnica de Dinamica Molecular y sus algoritmos.

- Simulacién de las trayectorias y calculo de los parametros dinamicos de interés.
- Determinacion de las relaciones de Hubbard y comparativa con el modelo apolar.

Una vez cumplimentado debera ser enviado junto con el resto de las propuestas del departamento en formato pdf
al correo: gradoquimica@ugr.es. El nombre de cada fichero debe de coincidir con el cédigo del TFG.

TIPOLOGIA®

A. Trabajos de investigacion con orientacion basica o aplicada, cuya tematica se relacione con los contenidos de la
titulacion, como:

A1. Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la tematica del Grado, a partir de material ya disponible
en los Centros.

A2. Trabajos experimentales, de toma de datos de campo, de laboratorio, etc.

A3. Elaboracion de guias practicas relacionadas con la tematica del Grado.

B. Trabajos cientifico-técnicos representativos del ejercicio profesional para el que capacita la titulacion, como:
B1. Elaboracion de un informe o un proyecto de naturaleza profesional.
B2. Elaboracién de un plan de empresa.
B3. Simulacion de encargos profesionales.

C. Trabajos bibliograficos (C)
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