2\
L) G\ Ry
: 2 LN\S
2 - -8 \.\."‘.;\ —iﬁwg
UNIVERSIDAD Facultad de Ciencias
DE GRANADA Seccién de Fisicas

Propuesta de Trabajo Fin de Grado en Fisica

Tutor/a: Alessandro Patti

Departamento y Area de Conocimiento:  Fisica Aplicada
Correo electronico: apatti@ugr.es

Cotutor/a: Alberto Martin Molina

Departamento y Area de Conocimiento:  Fisica Aplicada
Correo electrénico: almartin@ugr.es

Titulo del Trabajo: ~ Simulacion molecular de la difusion de macromoléculas en suspensiones de nanocubos

Tipologia del Trabajo: 1. Revision bibliogréfica 4. Elaboracién de nuevas practicas de
(Segun punto 3 de las | (Marcar laboratorio

Directrices del TEG | con X) 2. Estudio de casos tedrico-practicos X | 5. Elaboracidn de un proyecto

aprobadas por Comisién 3. Trabajos experimentales 6. Trabajo relacionado con practicas externas

Docente el 10/12/14)

Breve descripcion del trabajo:

Los coloides son sistemas bifasicos donde particulas, gotas o burbujas se dispersan homogéneamente en un medio sélido,
liquido 0 gaseoso. Los coloides formados por particulas sélidas dispersas en un liquido se conocen como “soles”. Para poder
mantenerse en suspension, el tamafio de estas particulas tiene que ser lo suficientemente pequefio (generalmente entre unos
nanoémetros y unas micras) para que las fuerzas debidas a efectos macroscépicos, como las gravitatorias, resulten
despreciables con respeto a las fuerzas Brownianas. Estas Gltimas tienen su origen en las colisiones aleatorias entre las
moléculas del medio (agua, por ejemplo) y las particulas. Los coloides tienen un gran impacto tecnoldgico ya que son unos de
los ingredientes necesarios para la formulacion de productos de interés industrial, como barnices, recubrimientos, productos
alimentarios y farmacéuticos. En este trabajo, se utilizaran técnicas de simulacion estocéstica [2-6] para investigar la difusién
de macromoléculas de forma esférica en soles de nanocuboides que, a concentraciones suficientemente altas, pueden formar
cristales liquidos. A partir de diagramas de fase conocidos [1], estudiaremos como la difusidn de estas macromoléculas resulta
ser afectada por la estructura de las fases formadas por los nanocuboides y la compararemos con el caso de lo que se observa
en fases is6tropas [7].

Obijetivos planteados:

1. Adquirir familiaridad con la fisica de los coloides;

2. Aplicar las bases tedricas desarrolladas durante los estudios de grado a la investigacion de suspensiones coloidales;
3. Desarrollar familiaridad con técnicas estocasticas de simulacion (Monte Carlo y Monte Carlo Dindmico);

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 simulacion estocastica. Se
utilizaran simulaciones Monte Carlo para (i) comprobar la existencia de la fase esméctica utilizando los diagramas de fase
ya disponibles y (ii) caracterizar la estructura de esta fase calculando parametros de orden orientacionales y funciones de
correlacion espacial. Ademas, se utilizaran simulaciones de Monte Carlo Dinamico para el estudio de la dindmica de las
macromoléculas y de los nanocuboides, calculando los coeficientes de difusion a partir de los desplazamientos cuadraticos
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medios y otras propiedades que nos permitiran caracterizar la dinamica de estos sistemas. El cédigo, en Fortran, y unos
programas para el post-procesamiento de los resultados ya estan disponibles en el grupo.
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