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Breve descripcion del trabajo:

Los procesos de difusion constituyen el principal mecanismo de transporte en sistemas de particulas de tamafio
supramolecular inmersas en un medio liquido. En particular, en sistemas de particulas inanimadas (v.g. macromoléculas
suspendidas en un liquido molecular), los procesos de difusion estan condicionados por la temperatura del medio y el grado
de empaquetamiento de las particulas. Estos procesos difusivos presentan, sin embargo, un nuevo parametro de control en el
caso de particulas animadas o activas. En ellos, la difusion esta condicionada no sélo por la energia térmica y la
concentracion de particulas sino también por una energia de origen no térmico, que las particulas absorben y usan para
conducir su movimiento con cierta persistencia en el tiempo. Algunos ejemplos biologicos notorios de esta difusion activa se
manifiestan en el transporte de diferentes organelos dentro del citoplasma de las células animales, en la dinamica de colonias
bacterianas, en los movimientos cooperativos que se dan en ciertas bandadas de pajaros y bancos de peces, en el transporte de
células epiteliales o en los mecanismos de formacion de tejidos.

Obijetivos planteados:

Pese a las profundas implicaciones, no esta claro el modo en que la presencia de energia no térmica condiciona los procesos
de transporte y auto-organizacidn en sistemas de particulas activas. Este trabajo de fin de grado propone un estudio
computacional cuyo objetivo general es estudiar la dinamica y estructura de sistemas de particulas activas, usando para ello
simulaciones de dindmica molecular que tienen ya incorporado un ruido activo (no térmico). En particular, se estudiara el
efecto que tiene la persistencia en el tiempo del ruido activo sobre la dinamica y estructura en estos sistemas.

Metodologia:

En una primera fase, el/la alumno/a se familiarizara con el uso de técnicas de simulaciéon computacional basadas en dinamica
molecular. En una segunda fase, el/la alumno/a llevara a cabo una caracterizacion de la dindmica y estructura emergentes en
modelos computacionales de particulas activas. En una ultima fase, el/la alumno/a analizara las diferencias mas relevantes
entre estos sistemas activos y los sistemas clasicos en los que el transporte esta condicionado por la temperatura del medio.
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