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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Modelado y simulacién polimeros naturales para aplicaciones sostenibles

Descripcion general (resumen y metodologia):

Resumen

Este trabajo tiene como objetivo utilizar modelos computacionales de grano grueso (coarse-
grained) para estudiar polimeros de origen natural y evaluar su potencial para aplicaciones
sostenibles.

Metodologia

Al inicio del proyecto, se llevard a cabo una revisién bibliografica exhaustiva para comprender el
estado actual en el campo de la simulacién de polimeros y sus diversas aplicaciones, con un énfasis
particular en aquellos estudios enfocados en la sostenibilidad de productos poliméricos.

Se realizardn simulaciones de dindmica molecular con solvente implicito utilizando el software
HOOMD-blue, implementado como una libreria de Python, para analizar la disolucién de polimeros
naturales y caracterizarlos. Posteriormente, se incorporard una superficie en las simulaciones para
investigar la dindmica de adsorcién de los polimeros.

Se desarrollardn cédigos especificos para analizar distintas propiedades de los polimeros, tales
como el radio de giro y los perfiles de densidad, con el propdsito de caracterizarlos y evaluar su
potencial para formar recubrimientos poliméricos.

Tipologia: Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la tematica del Grado.
Objetivos planteados:

- Comprender el modelado de grano grueso de moléculas.

- Aprender técnicas de simulacién como la dindmica molecular.

- Ejecutar cédigos complejos de simulacién.

- Desarrollar programas sencillos para analizar los resultados obtenidos.
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Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:

Este trabajo es adecuado para aquellas personas que disfrutan programando, se sienten a gusto
trabajando con ordenadores y tienen interés por la fisica aplicada. Se recomienda tener
conocimientos de Python o tener interés por aprenderlo, ya que serd util para las simulaciones.
Haber disfrutado la asignatura de Métodos Numéricos y Simulacién es una buena sefial. Asimismo,
haber cursado la asignatura optativa de Fisica Computacional sera de gran ayuda.
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