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11. Datos de la inves�gación

Estado actual de concimiento del tema
La nanotecnología es la manipulación de la materia a escala nanométrica, esto es, que alguna de las dimensiones
del sistema se encuentre entre 1 a 100 nm (un nanómetro equivale a 10-9 de metro). Para éstas dimensiones,
pueden prevalecer efectos cuán�cos que brinden al material propiedades novedosas y especiales que puedan
resultar de interés tecnológico. Además existe la llamada nanotecnología molecular que implica la manipulación en
forma precisa de átomos y moléculas para la fabricación de productos a nanoescala.

Un sistema nanométrico puede presentarse en varias morfologías: nanopar�culas, nanofilms, nanotubos,
nanohorns, conos, discos, nanofluídos, etc. Además estos sistemas poseen una proporción de átomos en superficie
muy elevada, resultando óp�mos para procesos como los controlados por ciné�ca molecular, procesos de difusión
superficial, reacciones químicas, detección de hidrógeno (H) en superficies, etc.

En vista a emplear el H como combus�ble resulta de interés almacenarlo, conducirlo, y detectarlo a escala
nanométrica. Por ejemplo conducirlo en forma gaseosa por nanotubos y almacenarlo en nanobotellas de grafeno
(nanohorns). El grafeno es un arque�po de los materiales nano, resulta 200 veces más fuerte que el acero y 5 veces
más liviano que el aluminio, además de ser muy flexible elás�co y transparente; se trata de una monocapa atómica
de C en una red hexagonal.

Es de interés tecnológico también poder detectar H; son disposi�vos óp�mos para la detección las nanopar�culas
y/o nanocables de paladio (Pd). El Pd es un metal de transición del grupo del pla�no; blando, dúc�l, maleable. El Pd
puede absorber reversiblemente gran can�dad de H en su interior alojándolo en forma inters�cial en su red
cristalina en un rango amplio de temperaturas.

La detección de H es un fenómeno superficial, entonces una nanopar�cula, nanocable, o nanofilm de Pd podrá
detectar H a presiones extremadamente bajas, por la elevada can�dad de átomos donde el H pueda adsorberse en
la superficie.

Desde principios de los años 50, las simulaciones por ordenador se han u�lizado para estudiar las propiedades de
diferentes materiales, así como los procesos que se hacen en ellos. Gracias a la potencia de cálculo de los
ordenadores actuales y al desarrollo de algoritmos numéricos cada vez más eficientes, las simulaciones por
ordenador se han conver�do en una poderosa herramienta para estudiar sistemas complejos. Son además un nexo
entre los modelos teóricos y resultados experimentales permi�endo determinar comportamientos, parámetros, y
magnitudes; que no pueden ser obtenidos experimentalmente. Incluso sus�tuir el experimento cuando este fuese
irrealizable, simulación predic�va.

Las simulaciones atomís�cas resultan fundamentales para estudiar sistemas nanometricos. En par�cular la
dinámica molecular (MD) consigue que átomos y moléculas interactúen por un período de �empo, permi�endo
una visualización del movimiento de las par�culas. Esta técnica fue concebida dentro de la �sica teórica y
actualmente es ampliamente u�lizada en el campo de la bio�sica y la ciencia de materiales. La MD resulta ser una
herramienta de diseño en nanotecnología, permi�endo predecir el comportamiento molecular de los disposi�vos
en la nanoescala.

Por medio de dinámica molecular puede estudiarse nanoestructuras de C y Pd en aplicaciones de almacenamiento
de H.  Obtenerse datos que pueden ser comparados con valores experimentales, e información no accesible por
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esta vía. Pudiéndose inclusive simular nanoestructuras de dimensiones del orden de las sinte�zadas en trabajos
experimentales.

Grado de Avance
Este PID pretende ser una con�nuación de los anteriores donde ya abordamos parcialmente estos temas. Producto
de esas ac�vidades surgieron las siguientes publicaciones y par�cipaciones en congresos.

Publicaciones

Hydrogen effects on the mechanical proper�es of nanocrystalline free-standing Palladium thin films. M. L- Alí, E.
A. Crespo, M. Ruda, S. B. Ramos.  Interna�onal Journal of Hydrogen Energy 45 (2020) 15213-15225.
(h�ps://doi.org/10.1016/j.ijhydene.2020.03.225). ISSN 0360-3199.

 

Hidrógeno en nanocables de paladio. E. A. Crespo, M. M. Ruda, S. B. Ramos, E. M. Bringa, F. U. Braschi.  Rumbos
Tecnológicos UTN FRA (2019) 11. 1-8.  ISSN 1852-7701.
(h�p://rumbostecnologicos.utnfrainves�gacionyposgrado.com/�po-de-ar�culo/ar�culos/hidrogeno-en-
nanocables-de-paladio/)

 

Almacenamiento de H2 a escala nanométrica, un estudio por dinámica molecular. E. A. Crespo, F. U. Braschi, E. M.
Bringa.  Rumbos Tecnológicos UTN-FRA. (2018) 10. 9-15.  ISSN  1852-7701.
(h�p://rumbostecnologicos.utnfrainves�gacionyposgrado.com/volumenes/rumbos-10/almacenamiento-de-h2-a-
escala-nanometrica-un-estudio-por-dinamica-molecular/)

 

H2 dentro de nanotubos de C. E. A. Crespo, E. M. Bringa, F. U. Brsachi.  Libro de resúmenes extendidos de 18º
Congreso Internacional de Metalurgia y Materiales SAM-CONAMET 2018. (2018) 615-617. ISBN 978-987-1323-62-
3.

 

Hidrógeno en nanocables de Pd. E. A. Crespo, M. M. Ruda, S. B. Ramos, E. M. Bringa, F. U. Braschi.  Libro de
resúmenes extendidos de 18º Congreso Internacional de Metalurgia y Materiales SAM-CONAMET 2018. (2018)
612-614. ISBN 978-987-1323-62-3.

 

Efecto del hidrógeno en las propiedades mecánicas de membranas de paladio nanoestructurado.  M. L. Alí, S. B.
Ramos, E. A. Crespo, E. M. Bringa, M. M. Ruda.  Libro de resúmenes extendidos de 18º Congreso Internacional de
Metalugia y Materiales SAM-CONAMET 2018. (2018) 1300-1302. ISBN 978-987-1323-62-3.

 

Hydrogen absorp�on in Pd thin-films”. S. B. Ramos, E.A. Crespo, F.U. Braschi, E.M. Bringa, M.L. Al?´, M. Ruda.
 Interna�onal Journal of Hydrogen Energy.  39(2014) 8590-8595. (ISSN 0360-3199).

 

Hydrogen absorp�on in Pd nanopar�cles of different shapes” E. A. Crespo, M. M. Ruda, S. B. Ramos de Debiaggi,
E. M. Bringa, F. U. Braschi, G. Bertolino. Interna�onal Journal of Hydrogen Energy.  27(2012) 14831-14837 (ISSN
0360-3199).

 

Thermodynamics of hydrogen in Pd nanopar�cles. E. A. Crespo, S. Claramonte, M. M. Ruda, S. B. Ramos. 
Interna�onal Journal of Hydrogen Energy.  35(2010) 6037-6041 (ISSN 0360-3199).

 

Atomis�c Moleding of H absorp�on in Pd nanopar�cles. E. A. Crespo, M. M. Ruda, S. B. Ramos. Journal of Alloys
and Compounds,On-line: h�p://dx.doi.org/10.1016/j.jallcom.2009.10.064. ISSN 0925-8388. (2010)

 

Hydrogen absorp�on in Ni and Pd: a study based on atomis�c calcula�ons. E.A. Crespo, M. M. Ruda, S. B. Ramos.
Interna�onal Journal of Hydrogen Energy. Diciembre de 2007, 33(2008) 3561-3565. ISSN 0360-3199.

 

Absorción de hidrógeno en Ni y Pd: estudio basado en cálculos atomís�cos. E. A. Crespo, M. M. Ruda, S. B. Ramos
Publicación en Proceedings del 2º Congreso Nacional – 1º Congreso Iberoamericano HIDRÓGENO Y FUENTES
SUSTENTABLES DE ENERGÍA12-15 de Junio de 2007. Posadas, Misiones. ISBN978-987-1323-05-0

https://doi.org/10.1016/j.ijhydene.2020.03.225
http://dx.doi.org/10.1016/j.jallcom.2009.10.064


 

Par�cipaciones en Congresos

 

H2 dentro de SWNTs. F. U. Braschi, E. A. Crespo, M. A. Orozco S. H. Canzonieri, J. M. Gonzalez. 104º Reunión de la
Asociación de Física Argen�na (RAFA-2019). Santa Fe Capital del 30/09/2019 al 3/10/2019.

 

Efecto del hidrógeno en las propiedades mecánicas de membranas de paladio nanoestructurado. M. L. Alí, S. B.
Ramos, E A. Crespo, E. M. Bringa, M. M. Ruda. 18º Congreso Internacional de Metalurgia y Materiales SAM-
CONAMET 2018. ((1 al 5 de Octubre)  Ins�tuto Balseiro CNEA San Carlos de Bariloche.

 

Hidrógeno en nanocables de Pd. E. A. Crespo, M. M. Ruda, S. B. Ramos, E. M. Bringa, F. U. Braschi. 18º Congreso
Internacional de Metalurgia y Materiales SAM-CONAMET 2018. ((1 al 5 de Octubre)  Ins�tuto Balseiro CNEA San
Carlos de Bariloche.

 

H2 dentro de nanotubos de C. E. A. Crespo, E. M. Bringa, F. U. Braschi. 18º Congreso Internacional de Metalurgia y
Materiales SAM-CONAMET 2018. ((1 al 5 de Octubre)  Ins�tuto Balseiro CNEA San Carlos de Bariloche.

 

Isotermas de absorción de H en nanocables de Pd. E. A Crespo, S. B Ramos, M. M. Ruda, E. M. Bringa, F. U. Braschi.
3ras Jornadas de Inves�gación y Posgrado. Facultad de Ingeniería Universidad Nacional del Comahue. Neuquén 6 y
7 de Noviembre 2017.

 

Transporte de H2 en nanotubos de C. F. U. Braschi, E. M. Bringa, E. A. Crespo. 3ras Jornadas de Inves�gación y
Posgrado. Facultad de Ingeniería Universidad Nacional del Comahue. Neuquén 6 y 7 de Noviembre 2017.

 

Isotermas de absorción de H en nanocables de Pd. E. A. Crespo, M. M. Ruda, S. B. Ramos, E. M. Bringa, F. U.
Braschi. VII Reunión Nacional de Sólidos, Bahía Blanca Buenos Aires Argen�na, 22-24 Noviembre 2017. Universidad
Nacional del Sur.

 

Almacenamiento de H2 a escala nonométrica. E. A. Crespo, E. M. Bringa, F. U. Braschi, E. E. Mendez. Nano 2017,
22 al 24 de Mayo 2017, Centro Atómico Bariloche , San Carlos de Bariloche.

 

Estudio del comportamiento elás�co de films nanoestructurados de Pd mediante simulaciones atomís�cas. M. L.
Alí, M. M. Ruda, E. A. Crespo, E. M. Bringa, S. B. Ramos. Nano 2017, 22 al 24 Mayo de 2017, Centro Atómico
Bariloche , San Carlos de Bariloche.

 

Efectos de tamaño y de la absorción de hidrógeno en las propiedades mecánicas de nanoestructuras de paladio:
Estudio basado en Simulaciones Atomís�cas. E. A. Crespo, M. M. Ruda, M. L. Alí, F. U. Braschi, S.B. Ramos, E. M
Bringa. 101º Reunión de la Asociación de Física Argen�na, 4 al 7 de Octubre de 2016, San Miguel de Tucumán
Argen�na.

 

Caracterización de los Nanohorns de grafeno como contenedores de gas de hidrógeno. E. A. Crespo, E. M. Bringa,
F. U. Braschi, J. M. Gonzalez, E. Vidal, L. Nuñez, E. E. Mendez. 101º Reunión de la Asociación de Física Argen�na, 4
al 7 de Octubre de 2016, San Miguel de Tucumán Argen�na.

 

Termodinámica de la absorción de hidrógeno en nanoestructuras metálicas. M. L. Alí, Ruda M., Crespo E. A.,
Bringa E. M., Braschi F. U., 2º Jornadas de Inves�gación y Posgrado, 9 y 10 de Noviembre de 2015 FAIN UNCo
Neuquén.

 



Nanohorns de grafeno (SWNH) como contenedores de H2. E. A. Crespo, F. U. Braschi, J. M. Gonzalez, E. Vidal, L.
Nuñez, E. E. Bringa. 100º Reunión Nacional de la Asociación de Física Argen�na, 22 al 25 de Sep�embre de 2015 en
la ciudad de Villa Merlo, San Luis Argen�na.

 

Simulación atomís�ca de propiedades mecánicas de nanomembranas de paldio con hidrógeno. M. M. Ruda, S.B.
Ramos, E. A. Crespo, E. M. Bringa, M. L. Alí, F. U. Braschi.  CONAMET/SAM 2015, 15º Congreso Internacional de
Metalurgia y Materiales.  17-20 de Noviembre, Concepción Chile.

 

Simulación atomís�ca de la influencia del H en curvas tensión-deformación de Pd nanocristalino. E. A. Crespo, S. B
Ramos, M. M. Ruda, E. M. Bringa, F. U. Braschi, M. L. Alí. 98ª Reunión Nacional de la Asociación Física Argen�na
(AFA-2013).24 al 27 de sep�embre de 2013 Centro Atómico Bariloche, San Carlos de Bariloche, Argen�na.

 

Simulaciones atomís�cas de absorción de hidrógeno en nano-membranas de Pd. S.B. Ramos, E. A. Crespo, F. U.
Braschi, E. M. Bringa, M. M. Ruda, M. L. Alí. 5to. Congreso Nacional - 4to. Congreso Iberoamericano HIDRÓGENO Y
FUENTES SUSTENTABLES DE ENERGÍA (HYFUSEN 2013) Córdoba, Argen�na, 10 - 14 de junio de 2013

 

Hidruración de nanofilms de Pd mono y policristalinos. E. A. Crespo, F. U. Braschi, E. M. Bringa, S. B. Ramos, M. M.
Ruda 97º Reunión Nacional de Física Argen�na (AFA-2012).  25 al 26 de Sep�embre, Villa Carlos Paz, Córdoba
Argen�na.

 

Análisis del mecanismo de hidruración subsuperficial en Pd Nanocristalino. E. A. Crespo, S. B. Ramos, M. M.
Ruda; X Encuentro CNEA Superficies y Materiales Nanoestructurados, 11-14 de Mayo de 2010; Centro Atómico
Bariloche, Bariloche.

 

Absorción de hidrógeno en nanofilms y nanopar�culas de paladio. E. A.Crespo, M. M. Ruda, E. M. Bringa, F. U.
Braschi, S. B. Ramos, G. Bertolino.  Hidrógeno y Fuentes Sustentables de Energía, 4to Congreso Nacional – 3er
Congreso Iberoamericano (Hyfusen 2011),  6-9 Junio de 2011, Mar del Plata Argen�na.

 

Mecanismos de hidruración en Pd nanocrsitalino: comparación de resultados de simulaciones por dinámica
molecular y por Monte Carlo. E. A. Crespo, S. B. Ramos, E. M. Bringa, M. M Ruda. 95ª Reunión Nacional de Física
(AFA2010) 28/9- 1/10 del 2010 Malargüe Mendoza.

 

Atomis�c Modeling of H absorp�on in Pd nanopar�cles. E. A. Crespo, M. M. Ruda, S. B. Ramos. 15th.
Internacional Symposium on Metastable, Amorphous and Nanostructured Materials, 6-10 de Julio de 2008. Buenos
Aires.

 

Propiedades termodinámicas de H en nanopar�culas de Pd.  Estudio basado en simulaciones atomís�cas. E. A.
Crespo, M. M. Ruda, S. B. Ramos de Debiaggi, 93º Reunión Nacional de la Asociación Física Argen�na. XIº Reunión
de la Sociedad Uruguaya de Física, del 15 al 19 de Sep�embre de 2008, Buenos Aires, Argen�na.

 

Absorción de hidrógeno en Ni y Pd: estudio basado en cálculos atomís�cos. E. A. Crespo, M. Ruda y S. Ramos de
Debiaggi, Segundo Congreso Nacional y Primer Congreso Iberoamericano de Hidrógeno y Fuentes Sustentables de
Energía. 12-15 de Junio de 2007, Posadas, Misiones.

 

Cálculos atomís�cos de absorción de H en nanopar�culas de Níquel., E. A. Crespo, M. M. Ruda, S. B. Ramos.
Jornadas de Física 2005, Ins�tuto Balseiro, Diciembre de 2005

 

Absorción de hidrógeno en nanopar�culas de Níquel. Asociación Física Argen�na (AFA2005),  La Plata 2005, E. A.
Crespo, S. B. Ramos, M. M. Ruda.

 



Obje�vos de la inves�gación
Nos proponemos implementar cálculos de dinámica molecular (MD) en código LAMMPS [1] en nanoestructuras
que primariamente podemos clasificar por su composición:

(a) Nanoestructuras C-H

Sumio Iijima y colaboradores en el año 1999 [2,3] sinte�zan los llamados nanohorns y nanotubos de carbono. Los
nanohorns también conocidos por las siglas SWNHs (Single walled nanohorns) son nanoestructuras de grafeno que
a veces toman formas similares a botellas. Los nanotubos de carbono SWNTs (Single walled nanotubes) resultan
ser tubos de grafeno de diámetro nanométrico, esto significa que sólo una dimensión es macroscópica en este
sistema. Los SWNTs y los SWNHs podrían emplearse para transporte y almacenamiento de H2 a escala
nanométrica [4].

En el PID anterior se implementaron cálculos de MD en SWNHs y SWNTs con H2 en su interior, en algunas
condiciones de densidad y temperatura. En este PID quisiéramos refinar estos cálculos en lo referido a la
configuración de los potenciales empleados, y diversificar las morfologías de las nanoestructuras de C,
involucrando ahora fullerenos, SWNHs con otras geometrías, SWNTs con dis�ntas quilaridades, y nanotubos de
pared mul�ple (MWNT).

Se pretende calcular por MD parámetros importantes para la descripción del sistema como distribuciones de
energías y velocidades, valores representa�vos como valores medios, rms, más probables, desviaciones estándar,
densidades y presiones de H2 en función de la temperatura. Evaluar cómo se comportan químicamente la
nanoestructura de C y su stress.

b) Nanoestructuras Pd-H

El Pd resulta muy ávido de H que lo absorbe en forma atómica ocupando abundantemente los si�os inters�ciales
en su red fcc en un amplio rango de temperaturas. También lo absorbe abundantemente en defectos y bordes de
grano. De allí que se lo emplee en detección de este elemento. La hidruración del Pd es una transición de fase que
involucra un cambio discon�nuo del parámetro de red, desde un valor de 3.88 Å en una fase con poco contenido
de H, a 4.02 Å en la fase hidruro.

Para caracterizar procesos de absorción de H, resultan de gran interés las isotermas de absorción de H. En éstas se
grafica la presión de gas o el potencial químico equivalente en función de la concentración atómica H/Pd. Las
isotermas de absorción de hidrógeno en Pd pueden ser obtenidas experimentalmente en material bulk y sistemas
nanométricos [5-7]. También pueden ser calculadas teóricamente [8-14].

En el PID anterior se implementaron cálculos de MD en hidruración en nanocables y nanofilms mono y
policristalinos de Pd [15]. En este nuevo PID se propone ampliar a otros espesores de nanocables y nanofilms, e
incluir nanopar�culas de Pd.

Se pretende calcular por MD isotermas de absorción de H a varias temperaturas. Simulando ensayos de tracción se
pueden obtener constantes elás�cas para varios estados de hidruración. Se analizaran los efectos de segregación
de H superficial y acumulación en defectos y bordes de grano.

 

(c) Implementación de cálculos en MD en otros compuestos

En vías de diversificar en el futuro próximo el �po de elementos a simular, surge el interés de implementar otros
potenciales en nuestros cálculos de MD. Realizamos ya algunas experiencias con potenciales de Zr [16] en material
bulk. Se simularon ensayos de tracción y se calcularon constantes elás�cas. Se aspira en este PID sistema�zar estos
cálculos en nanopar�culas, nanocables ,y nanofilms de Zr.

Otro sistema de interés es el NiAlH [17], este sistema además de resultar atrac�vo por ser ternario vuelve a
contener H. Se planea la implementación del cálculo de isotermas de absorción de H en nanopar�culas de NiAl.

Finalmente, también es de nuestro interes, simular emplenado MD, el almacenamiento de metano en SWNT. 

Estamos en este momento etsamos implementando un taller LAMMPS (online) donde los alumnos par�cipan en el
desarrollo de los cálculos. Siendo un obje�vo de esta ac�vidad que lleven sus logros a congresos cien�ficos. Otro
claro obje�vo del taller es captar alumnos para trabajar en este PID.

Descripción de la metodología
Metodología obje�vo (a) nanostructuras C-H: Realizaremos simulaciones de dinámica molecular u�lizando el
código LAMMPS y modelando las interacciones interatómicas con potenciales carbono hidrógeno AIREBO [18]. En
los nanotubos de grafeno se ex�enden convenientemente las condiciones periódicas convir�endolos virtualmente
en infinitos. Se emplea un ensamble NPT, donde resultan constantes el número de par�culas N, la presión P, y la
temperatura T, siendo variables el volumen y la energía del sistema

Las coordenadas iniciales de algunas nanobotella de grafeno nos fueron suministradas por el Dr. Piotr Kowalczyk
del Nanochemistry Research Ins�tute, Cur�n University Perth Australia [19]. En estos casos se emplea un ensamble
NVE donde resultan constantes el número de par�culas N, la energía E, y el volumen V (grande) que con�ene a la



nanobotella, siendo variables la temperatura y la presión.  Online también pueden encontrarse coordenadas de
inicio de fullerenos y nanotubos con dis�ntas quiralidades.

Se evalúa el stress atómico [20] en las nanoestructuras de grafeno; los átomos más tensionados pueden ser puntos
de nucleación de condensación de gas a bajas temperaturas y de reacciones químicas a temperaturas más
elevadas.

 

Metodología obje�vo (b) nanoestructuras Pd-H: Se emplean técnicas de DM y de Monte Carlo (MC),
implementadas en código LAMMPS con potenciales de átomo embebido (EAM) [21]. Cada cierto número de pasos
de simulación, se inicia un MC en el ensamble gran canónico (NPTm), donde se man�enen constantes el número
de átomos de Pd (N), la presión (P), la temperatura (T), y el potencial químico del H (m) en equilibrio con un
reservorio de gas, mientras que resultan variables el número de átomos de H, el volumen, y la energía del sistema.

Las curvas de tracción-deformación se calculan por DM u�lizando un termostato/barostato de Nose-Hoover.

 

Metodología obje�vo (c) Implementación de cálculos MD en nuevos compuestos:  Se implementarán potenciales
de Zr y NiAlH en cálculos MD en bulk y nanoestructuras.
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12. Contribuciones del Proyecto

Contribuciones al avance cien�fico, tecnológico, transferencia al medio
La nanotecnología resultan ser uno de los campos de la ac�vidad cien�fica tecnológica con mayor crecimiento y
desarrollo en los úl�mos años. En nuestro país muchos grupos de inves�gación se han volcado a esta temá�ca por
su potencialidad. El desarrollo de este PID dentro de la Facultad Regional Neuquén nos permi�rá par�cipar en
estos avances cien�ficos tecnológicos.

 

Contribuciones a la formación de Recursos Humanos
El desarrollo de la temá�ca y ac�vidades planteadas seguramente propiciará la formación de Recursos Humanos.
Se planea involucrar alumnos a través de talleres online. Se pretende que las personas involucradas en el PID
puedan tomar cursos y vincularse con  inves�gadores de otros Ins�tutos y/o Universidades.

13. Cronograma de Ac�vidades
Año Ac�vidad Inicio Duración Fin

1 Revisión bibliográfica. 01/01/2022 12 meses 31/12/2022
1 Trabajar en los obje�vos (a), (b), y (c). 01/01/2022 12 meses 31/12/2022
1 Elaboración de los trabajos que se llevarán a congresos y reuniones cien�ficas. 01/04/2022 9 meses 31/12/2022
1 Par�cipar en cursos y talleres del tema. 01/04/2022 9 meses 31/12/2022
1 Elaboración de publicaciones. 31/05/2022 7 meses 30/12/2022
2 Revisión bibliográfica. 01/01/2023 12 meses 31/12/2023
2 Trabajar en los obje�vos (a), (b), y (c). 01/01/2023 12 meses 31/12/2023
2 Elaboración de los trabajos que se llevarán a congresos y reuniones cien�ficas. 01/02/2023 11 meses 31/12/2023
2 Par�cipar en cursos y talleres del tema. 01/02/2023 11 meses 31/12/2023
2 Elaboración de publicaciones. 01/02/2023 11 meses 31/12/2023
3 Revisión bibliográfica. 01/01/2024 12 meses 31/12/2024
3 Trabajar en los obje�vos (a), (b), y (c). 01/01/2024 12 meses 31/12/2024
3 Elaboración de los trabajos que se llevarán a congresos y reuniones cien�ficas. 01/02/2024 11 meses 31/12/2024
3 Par�cipar en cursos y talleres del tema. 01/02/2024 11 meses 31/12/2024
3 Elaboración de publicaciones. 01/02/2024 11 meses 31/12/2024
3 Ac�vidades de cierre. 01/04/2024 9 meses 31/12/2024

14. Conexión del grupo de Trabajo con otros grupos de inves�gación en los úl�mos cinco años
Grupo Vinc. Apellido Nombre Cargo Ins�tución Ciudad Obje�vos Descripción

Caracterización de propiedades �sicas y
químicas de moléculas, nanoestructuras
metálicas, aleaciones e intermetálicos
para tecnologías en desarrollo. (Código
04/238).
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en general.
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Elaboración
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en
conjunto.

Colaboración
en general.
Intercambio
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CONICET Bringa Eduardo
Marcial
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FORMADO

CONICET.
Univ. de
Mendoza.
CNA Univ.
Mayor
Chile.
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Elaboración
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en
conjunto.
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15. Presupuesto  
Total Es�mado del Proyecto: $ 340000,00

15.1. Recursos Humanos - Inciso 1 e Inciso 5

Primer Año



Becarios Inciso 5 Can�dad Pesos Origen del financiamiento
1. Becario Alumno Fac.Reg. 0 $ 0,00 - -
2. Becario Alumno UTN-SAE 0 $ 0,00 - -
3. Becario Alumno UTN-SCTyP 0 $ 0,00 - -
4. Becario BINID 0 $ 0,00 - -
5. Becario Posgrado-Doctoral en el país 0 $ 0,00 - -
6. Becario Posgrado Doctoral en el extranjero 0 $ 0,00 - -
7. Becario Posgrado - Especialización 0 $ 0,00 - -
8. Becario Posgrado - Maestría en el país 0 $ 0,00 - -
9. Becario Posgrado - Maestría en el extranjero 0 $ 0,00 - -

  
Docentes Inves�gadores y Otros - Inciso 1 Can�dad Pesos
1.Administra�vo 0 $ 0,00
2.CoDirector 0 $ 0,00
3.Director 0 $ 0,00
4.Inves�gador de apoyo 0 $ 0,00
5.Inves�gador Formado 0 $ 0,00
6.Inves�gador Tesista 0 $ 0,00
7.Otras 0 $ 0,00
8.Técnico de Apoyo 0 $ 0,00

Totales Inciso 5 Inciso 1 Total
Primer Año $ 0,00 $ 0,00 $ 0,00

Segundo Año

Becarios Inciso 5 Can�dad Pesos Origen del financiamiento
1. Becario Alumno Fac.Reg. 0 $ 0,00 - -
2. Becario Alumno UTN-SAE 0 $ 0,00 - -
3. Becario Alumno UTN-SCTyP 0 $ 0,00 - -
4. Becario BINID 0 $ 0,00 - -
5. Becario Posgrado-Doctoral en el país 0 $ 0,00 - -
6. Becario Posgrado Doctoral en el extranjero 0 $ 0,00 - -
7. Becario Posgrado - Especialización 0 $ 0,00 - -
8. Becario Posgrado - Maestría en el país 0 $ 0,00 - -
9. Becario Posgrado - Maestría en el extranjero 0 $ 0,00 - -

  
Docentes Inves�gadores y Otros - Inciso 1 Can�dad Pesos
1.Administra�vo 0 $ 0,00
2.CoDirector 0 $ 0,00
3.Director 0 $ 0,00
4.Inves�gador de apoyo 0 $ 0,00
5.Inves�gador Formado 0 $ 0,00
6.Inves�gador Tesista 0 $ 0,00
7.Otras 0 $ 0,00
8.Técnico de Apoyo 0 $ 0,00

Totales Inciso 5 Inciso 1 Total
Segundo Año $ 0,00 $ 0,00 $ 0,00

Tercer Año

Becarios Inciso 5 Can�dad Pesos Origen del financiamiento
1. Becario Alumno Fac.Reg. 0 $ 0,00 - -
2. Becario Alumno UTN-SAE 0 $ 0,00 - -
3. Becario Alumno UTN-SCTyP 0 $ 0,00 - -
4. Becario BINID 0 $ 0,00 - -
5. Becario Posgrado-Doctoral en el país 0 $ 0,00 - -
6. Becario Posgrado Doctoral en el extranjero 0 $ 0,00 - -
7. Becario Posgrado - Especialización 0 $ 0,00 - -
8. Becario Posgrado - Maestría en el país 0 $ 0,00 - -
9. Becario Posgrado - Maestría en el extranjero 0 $ 0,00 - -

  
Docentes Inves�gadores y Otros - Inciso 1 Can�dad Pesos
1.Administra�vo 0 $ 0,00
2.CoDirector 0 $ 0,00
3.Director 0 $ 0,00
4.Inves�gador de apoyo 0 $ 0,00
5.Inves�gador Formado 0 $ 0,00
6.Inves�gador Tesista 0 $ 0,00



7.Otras 0 $ 0,00
8.Técnico de Apoyo 0 $ 0,00

Totales Inciso 5 Inciso 1 Total
Tercer Año $ 0,00 $ 0,00 $ 0,00

TOTAL GENERAL Inciso 5 Inciso 1 Total  General
Todo el Proyecto $ 0 $ 0 $ 0

15.2 Bienes de consumo - Inciso 2
Año del Proyecto Financiación Anual Solicitado a

- - -

Total en Bienes de Consumo $ 0,00

15.3 Servicios no personales - Inciso 3
Año Descripción Monto Solicitado a

- - - -

Total en Servicios no personales $ 0,00

15.4 Equipos - Inciso 4.3 - Disponible y/o necesario
Año Disp/Nec Origen Descripción Modelo Otras Espec. Can�dad. Monto Unitario Solicitado a

1 Necesario - PC ul�ma generación i7 - 1,00 $ 140.000,00 UTN - SCTyP
1 Necesario - Monitor PC - - 1,00 $ 30.000,00 UTN - SCTyP
2 Necesario - PC ul�ma generación i7 - 1,00 $ 140.000,00 UTN - SCTyP
2 Necesario - Monitor PC - - 1,00 $ 30.000,00 UTN - SCTyP

Total en Equipos $ 340.000,00

15.5 Bibliogra�a de colección - Inciso 4.5 - Disponible y/o necesario

Año Disp/Nec Origen Descripción Modelo Otras
Espc. Can�dad Monto

Unitario Solicitado a

1 Disponible Publicaciones del tema Biblioteca
de Ciencia y Tecnica

Descarga
libre 1,00 $ 0,00 Organismos públicos nacionales

(CONICET, Agencia, INTI, CONEA, etc.)

2 Disponible Publicaciones del tema Biblioteca
de Ciencia y Técnica

Descarga
libre - - 1,00 $ 0,00 Organismos públicos nacionales

(CONICET, Agencia, INTI, CONEA, etc.)

3 Disponible Publicaciones del tema Biblioteca
de Ciencia y Técnica

Descarga
libre - - 1,00 $ 0,00 Organismos públicos nacionales

(CONICET, Agencia, INTI, CONEA, etc.)

Total en Bibliogra�a $ 0,00

15.6 So�ware - Disponible y/o necesario

Año Disp/Nec Origen Descripción Modelo Otras
Espc. Can�dad Monto

Unitario Solicitado a

1 Disponible LAMMPS Molecular
Dynamics Simulator

Paquete de
dinámica
Molecular

Actualización
permanente
online

So�ware
Libre 4,00 $ 0,00

Organismos /
Empresas
Internacionales /
Extranjeros

1 Disponible Ovito Open
Visualiza�on Tool

Visualizador 3D
molécular

Actualización
permanente
online

So�ware
Libre 4,00 $ 0,00

Organismos /
Empresas
Internacionales /
Extranjeros

1 Disponible FORCE Fortran
Project

Compilador
Fortran

Actualización
permanente
online

- 4,00 $ 0,00

Organismos /
Empresas
Internacionales /
Extranjeros

2 Disponible LAMMPS Molecular
Dynamics Simulator

Paquete de
dinámica
Molecular

Actualización
permanente
online

So�ware
Libre 4,00 $ 0,00

Organismos /
Empresas
Internacionales /
Extranjeros

2 Disponible Ovito Open
Visualiza�on Tool

Visualizador 3D
molécular

Actualización
permanente
online

So�ware
Libre 4,00 $ 0,00

Organismos /
Empresas
Internacionales /
Extranjeros

2 Disponible Force Fortran Project Compilador
Fortran

Actualización
permanente
online

So�ware
Libre 4,00 $ 0,00

Organismos /
Empresas
Internacionales /
Extranjeros

3 Disponible LAMMPS Molecular
Dynamics Simulator

Paquete de
dinámica
Molecular

Actualización
permanente
online

So�ware
Libre 4,00 $ 0,00

Organismos /
Empresas
Internacionales /
Extranjeros

3 Disponible Ovito Open Visualizador 3D Actualización So�ware 4,00 $ 0,00 Organismos /



Visualiza�on Tool molécular permanente
online

Libre Empresas
Internacionales /
Extranjeros

3 Disponible FORCE Fortran
Project

Compilador
Fortarn

Actualización
permanente
online

So�ware
Libre 4,00 $ 0,00

Organismos /
Empresas
Internacionales /
Extranjeros

Total en So�ware $ 0,00

16. Co-Financiamiento

Año RR.HH.
Bienes de
Consumo

Equipamiento
Servicios no
personales

Bibliogra�a So�ware Total

1 $0,00 $0,00 $170.000,00 $0,00 $0,00 $0,00 $170.000,00
2 $0,00 $0,00 $170.000,00 $0,00 $0,00 $0,00 $170.000,00
3 $0,00 $0,00 $0,00 $0,00 $0,00 $0,00 $0,00

Total del
Proyecto

$0,00 $0,00 $340.000,00 $0,00 $0,00 $0,00 $340.000,00

Financiamiento de la Universidad
Universidad Tecnológica Nacional - SCyT $ 0,00
Facultad Regional $ 0,00
Financiamiento de Terceros
Organismos públicos nacionales (CONICET, Agencia, INTI, CONEA, etc.) $ 0,00
Organismos / Empresas Internacionales / Extranjeros $ 0,00
En�dades privadas nacionales (Empresas, Fundaciones, etc.) $ 0,00
Otros $ 0,00
Total $ 0,00

Avales de aprobación, Financiamiento y Otros
 Orden Nombre de archivo Tamaño

Descargar 1 AvalesPIDCrespo.pdf 215283
Descargar 2 ResolucionPIDCRESPO.pdf 197377
Descargar 3 Anexo-V-DISP27-21.pdf 201673
Descargar 4 Anexo-IV-DISP27-21.pdf 593510

Currículums (Currículums de los integrantes cargados en el sistema)
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