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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Estudio de la estructura e interacciones en coloides blandos activos fluctuantes fuera del
equilibrio

Descripcion general (resumen y metodologia):

Los sistemas de materia activa han llamado la atencién de la comunidad cientifica en el campo de
la materia blanda en los ultimos afios debido a su complejo comportamiento. Estdn compuestos por
particulas individuales, cada una de las cuales consume energia (fuel) para moverse, reaccionar o
producir fuerzas mecanicas. Los ejemplos destacados de sistemas activos de materia blanda son
aquellos formados por particulas autopropulsados, biopolimeros como proteinas o filamentos de
actina dentro del citoesqueleto capaces de contraerse, bacterias, hidrogeles activos sintéticos y
vesiculas. En este trabajo pretendemos investigar las propiedades fisicas de un sistema activo: el
formado por particulas que son capaces de fluctuar entre dos estados con distinta conformacién
espacial. Existen muchos sistemas como proteinas, cadenas de polimero y biomoléculas que son
capaces de fluctuar activamente entre dos estados (uno expandido de mayor tamafo y otro
colapsado en menor tamafio) si se suministra energia al sistema. Las fluctuaciones activas entre
ambos estados han demostrado tener un efecto bastante importante en la estructura, estabilidad y
dindmica de este tipo de sistemas, especialmente en sistemas biolégicos, que se encuentran
ademas en condiciones de confinamiento. En este trabajo se pretende estudiar este tipo de
sistemas fuera del

equilibrio modelandolos como particulas coloidales blandas activas que fluctian entre dos estados
discretos de distinto tamario, aplicando para ello herramientas fisico-estadisticas basadas en la
teoria del funcional dindmico de densidad, y extendiéndolo para incluir el efecto de las
fluctuaciones activas entre ambos estados.

Para la consecucién de los objetivos planteados, seguiremos la siguiente metodologia:

1. Se realizard una revision bibliografia reciente sobre sistemas coloidales activos.

2. Se implementard un cédigo numérico en lenguaje C para implementar el método R-DDFT.

3. Los resultados numéricos se analizardn para presentar los resultados y predicciones tedricas.

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

El objetivo principal de esta propuesta de Trabajo Fin de Grado (TFG) es analizar las propiedades
estructurales y las interacciones existentes en sistemas formados por particulas activas que
pueden fluctuar entre dos posibles estados (estado expandido y estado colapsado), cuando éstas
se encuentran confinadas por la accién potenciales de interaccién externos. Para ello se empleara
un método recientemente desarrollado para incorporar los efectos de las fluctuaciones entre los
dos estados a los efectos de la difusién Browniana: la teoria del funcional dindmico de densidad
reactiva (R-DDFT). Para ello, se proponen los siguientes objetivos especificos:

1. Revisién bibliografica sobre el método de la teoria del funcional dindmico de densidad para
describir sistemas difusivos fuera del equilibrio.

2. Implementacién de la teoria del funcional de la densidad, incorporando el efecto de las
fluctuaciones expandido-colapsado, mediante un cédigo de calculo numérico.

3. Aplicacién del método para investigar el efecto del ritmo de fluctuaciéon entre ambos estados
sobre los perfiles de densidad en sistemas confinados y determinar las interacciones efectivas
existentes.




Desde el punto de vista de la adquisicién de competencias, este TFG permitird ampliar y poner en
practica las competencias adquiridas sobre Fisica Estadistica, Fisica Computacional y Fisica de
Sistemas Complejos. Asimismo, se desarrollaran todas las competencias generales y especificas
propias del desarrollo de un TFG.
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Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:

Plazas: 1
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Ambito de conocimiento/Departamento: FiSICA APLICADA
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