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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Trayectorias y fractalidad en sistemas de particulas cercanos a una transicién liquido-sélido
Descripcion general (resumen y metodologia):

El transporte microscépico en sistemas de particulas cercanos a una transicién liquido-sélido
evoluciona desde una dindmica difusiva (caracteristica del estado liquido) a una “dindmica a
saltos”, que aparece cuando el sistema se acerca al estado sélido. Esta Ultima dindmica ha sido
documentada en una amplia variedad de sistemas regulados por diferentes parametros de control.
Entre estos sistemas se encuentran: los liquidos moleculares controlados por temperatura, los
sistemas de particulas coloidales regulados mediante fraccién de volumen, los medios granulares
controlados por esfuerzos mecanicos, los medios biolégicos complejos condicionados por el pH y
los sistemas activos, en los que el transporte es a menudo conducido por energia quimica de origen
metabdlico.

La dindmica difusiva ideal, propia de un sistema liquido, estd caracterizada, segun la teoria clasica
de Einstein, por una distribuciéon de desplazamientos gaussiana cuya varianza crece linealmente
con el tiempo. Esta manifestaciéon dindmica ideal es abandonada a medida que el sistema se
acerca a la transicién, apareciendo distribuciones de desplazamientos con largas colas
exponenciales (y por tanto no gaussianas), ademas de amplias regiones en las que las particulas
muestran una dindmica cooperativa, donde el movimiento de una particula presenta una
correlacién de larga distancia con el de otras particulas. Estas correlaciones de largo alcance dan
lugar a la presencia de heterogeneidades dindmicas, donde el sistema se muestra como un
“mosaico dindmico”, que evoluciona en el tiempo, formado por amplias regiones activas (con
dindmica significativamente rdpida) y amplias regiones pasivas (con dindmica significativamente
lenta).

Este Trabajo de Fin de Grado (TFG) se centra en el estudio de esta heterogeneidad dindmica y en
cdmo ésta puede manifestarse a través de la topologia de las trayectorias de las particulas. En un
régimen liquido ideal (difusivo), la dimensién fractal de las trayectorias de las particulas posee un
valor prescrito igual a 2 (para un espacio tridimensional). Es de esperar, en cambio, que la
convergencia a dicho valor se vea afectada por la presencia de heterogeneidad dindmica, a medida
que el sistema se acerque a la transicién de fase. En este sentido, las trayectorias de las particulas
no alcanzarian el valor prescrito hasta haber consumado un “viaje ergédico”, que haya llevado a
las particulas a recorrer tanto regiones activas como pasivas. Asi, los rangos espaciales y
temporales asociados a una trayectoria ergddica crecerian a medida que el sistema se acercase a
la transicién, como crece el tamafio de esas regiones heterogéneas. Pensamos, por tanto, que un
estudio de la evolucién de la dimensién fractal de estas trayectorias puede arrojar luz sobre la
extension de la dindmica cooperativa en una amplia variedad de sistemas.

METODOLOGIA

En una primera fase, la estudiante se familiarizara con la base tedrica asociada tanto a la difusién
ideal como a la difusién anémala. En esta primera fase, la estudiante adquirird, ademés, formacion
sobre la fenomenologia empirica y los distintos modelos tedricos asociados a la transiciéon de fase
liquido-sélido en sistemas desordenados (no cristalinos). Con esta formacién, la estudiante
comenzard, en una segunda fase, a trabajar con simulaciones de dindmica molecular, que




constituirdn la principal fuente fenomenoldgica de este trabajo. Esto implicard aspectos puramente
fisicos, como la discriminacién entre medidas ergédicas y no ergddicas, y aspectos meramente
computacionales, como el acceso remoto y gestién asociados a una estacién de trabajo o el uso y
produccién de cédigos para el analisis de datos. En una tercera fase, la estudiante adquiriria una
base tedrica adecuada sobre geometria fractal, incluyendo el uso de algoritmos que permitan
analizar las trayectorias obtenidas mediante dindmica molecular, asi como la visualizacién de estas
trayectorias mediante software de visualizacién (v.g. VMD). En una Ultima fase, la estudiante
trabajard en el desarrollo de modelos estocasticos esquematicos con los que racionalizar los
principales resultados empiricos.

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

Caracterizacion fractal de las trayectorias empiricas obtenidas mediante dindmica molecular.
Interpretacién de los resultados obtenidos en base a una representacién de mosaico, en la que se
buscarad una caracterizacién de las regiones heterogéneas mediante escalas de longitud y tiempo.
Formulacién de modelos estocdsticos esquematicos que resuman la fenomenologia empirica.
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Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:

Formacion en fisica estadistica. Competencia en andlisis de datos. Nociones de computacion.
Capacidad para € desarrollo de model os tedricos.

Plazas: 1
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