Bh 2. {"4: ; (;év

UNI\-’ERSI[)A[) Facultad de Ciencias
DEGRANADA Seccién de Fisicas
Propuesta de Trabajo Fin de Grado en Fisica
Tutor: ) Arturo Moncho Jorda )
Departamento y Area de Conocimiento:  Departamento de Fisica Aplicada. Area de conocimiento de Fisica Aplicada
Correo electronico: moncho@ugr.es
Cotutora: Alessandro Patti

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

Titulo del Trabajo:

Estudio de estructura y separacion de fases de sistemas de nanoparticulas blandas responsivas
usando la teoria del funcional de la densidad

Tipologia del Trabajo: 1. Revision bibliogréfica 4. Elaboracién de nuevas practicas de
(Segin 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 Comision 3. Trabajos experimentales 6. Trabajo relacionado con practicas externas

Docente el 10/12/14)

Breve descripcion del trabajo:

Las nanoparticulas blandas responsivas biestables son un tipo particulas de nanoparticulas para las que su tamafio constituye
un grado interno de libertad que puede variar y fluctuar entre dos estados cuando se somete a las particulas a la interaccién con
el resto de las particulas del sistema o0 a campos externos. Este tipo de sistemas constituye un modelo excelente para proteinas,
polimeros neutros y cadenas de ADN o ARN, para las que su conformacién puede fluctuar entre dos distintos estados:
expandido y colapsado. En este trabajo se investigara la estructura, la distribucion local de tamafios y la separacion de fases en
el equilibrio de este tipo de sistemas confinados para distintos campos externos, concentraciones de particulas, e interacciones
entre particulas, empleando para ello una extension de la teoria del funcional de densidad desarrollada recientemente para
sistemas de nanoparticulas responsivas interactuantes. En el caso de que las particulas interactlen atractivamente, se analizara
la separacion de fases del sistema.

Obijetivos planteados:

El objetivo principal de esta propuesta de Trabajo Fin de Grado (TFG) es analizar las propiedades estructurales, estabilidad y
distribucion de tamafios de sistemas formados por nanoparticulas blandas responsivas biestables en equilibrio empleando como
herramienta la teoria del funcional de densidad. Para ello, se proponen los siguientes objetivos especificos:
1. Revision bibliogréafica sobre la distribucion de tamafios de macromoléculas biestables como proteinas, polimeros
neutros y cadenas de ADN y ARN.
2. Implementacion de la teoria del funcional de la densidad para estudiar las propiedades de equilibrio arriba descritas,
para distintas combinaciones de interacciones, concentracion de particulas, y campos externos.
3. Andlisis e interpretacion fisica de los resultados
Desde el punto de vista de la adquisicion de competencias, este TFG permitira ampliar y poner en practica las competencias
adquiridas sobre Fisica Estadistica y Termodinamica. Asimismo, se desarrollaran todas las competencias generales y
especificas propias del desarrollo de un TFG.
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Metodologia:

Para la consecucion de los objetivos planteados, seguiremos la siguiente metodologia:
1. Serealizara una revision bibliografia reciente sobre sistemas biestables responsivos.
2. Se implementara un codigo numérico en lenguaje C para obtener las propiedades de equilibrio de estos sistemas
responsivos.
3. Se variaran las condiciones del sistema, aumentando la concentracién de particulas y explorando diversos campos
externos, analizando e interpretando fisicamente los resultados.

Bibliografia:

1. A Moncho-Jorda, N. Goth, J. Dzubiella, Soft Matter 19 (2023) 2832.
2. Y-C. Lin, B. Rotenberg, J. Dzubiella, Phys. Rev. E 102 (2020) 042602.
3. Fundamentals of Inhomogenepus Fluids, editor. D. Henderson. CRC Press (1992).

A rellenar sélo en el caso que el alumno sea quien realice la propuesta de TFG
Alumno/a propuesto/a:
Mar Breir Hernandez

Granada, 23 de abril de 2023

Sello del Departamento

Campus Fuentenueva | Comision Docente de Fisicas
Avda. Fuentenneva s/n | Facultad de Ciencias
18071 Granada
Tfno. +34-958242736
almartin@ugr.es



