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3. Resumen Técnico del PID

La nanotecnologia molecular es la manipulacion en forma precisa de atomos y moléculas para la fabricacion de
productos a nanoescala. En vista a emplear el hidrogeno como combustible resulta de interés almacenarlo, conducirlo,
y detectarlo a escala nanométrica. Estamos hablando de manipular hidrégeno en nanotecnologia. Conducirlo en forma
gaseosa por nanotubos de carbono, almacenarlo en nanocontenedores de grafeno, y detectarlo en nanoparticulas y/o
nanocables de paladio. Las simulaciones atomisticas resultan herramientas fundamentales para estudiar estos
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método semiempirico, permite computar hasta miles de atomos, labor que partiendo desde técnicas que involucren
primeros principios resulta de un excesivo costo computacional. Por medio de la dinamica molecular nos proponemos
estudiar la interaccién del H con nanoestructuras de C y Pd. Nos interesa estudiar la interaccién de moléculas de
hidrogeno H2 en estado gaseoso con placas, nanotubos, y nanocontenedores de grafeno. Calcular parametros
importantes para la descripcion del gas como la energia, la velocidad cuadratica media de sus moléculas, y la presion
para varias temperaturas. Evaluar como se comporta la nanoestructura de C, calcular su tensor de tensiones atémico y
en qué condiciones reaccionan quimicamente los atomos de C con el H2. Nos proponemos estudiar procesos de
hidruracion en nanocables y nanoparticulas de Pd, calcular isotermas de absorcion de H para distintos radios,
temperaturas, y estados de tension. Analizar efectos de segregacion de H y propiedades mecanicas Como logro de
maxima nos interesa disefiar y caracterizar un nanoelectrodo para la deteccion de H, empleando un nanotubo de C con
una nanoparticula de Pd a modo tapdn en uno de sus extremos.
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11. Datos de la investigacion

Estado actual de concimiento del tema
La nanotecnologia es la manipulacién de la materia a escala nanométrica, esto es, que alguna de las dimensiones|
del sistema se encuentre entre 1 a 100 nm (un nanémetro equivale a 109 de metro). Para éstas dimensiones,
pueden prevalecer efectos cuanticos que brinden al material propiedades novedosas y especiales que puedan
resultar de interés tecnolégico. Ademas existe la llamada nanotecnologia molecular que implica la manipulacién en
forma precisa de atomos y moléculas para la fabricacion de productos a nanoescala.

Fué Richard Feynmann (Premio Nobel de Fisica 1965) el primero en hacer referencia a las posibilidades d¢
la nanociencia y la nanotecnologia en una conferencia en el Instituto Tecnolégico de California (Caltech) el 29 de
diciembre de 1959. El titulo de la conferencia fue En el fondo hay espacio de sobra (There’sPlenty of Room at the
Bottom); en ésta se describi6 la posibilidad de sintesis de la materia por via de la manipulacion directa de los|
atomos

Un sistema nanométrico puede presentarse en varias morfologias: nanoparticulas, nanofilms, nanotubos, nanohorns,
conos, discos, nanofluidos, etc. Ademas estos sistemas poseen una proporcion de atomos en superficie muy|
elevada, resultando 6ptimos para procesos como los controlados por cinética molecular, procesos de difusion,
reacciones quimicas, deteccion de hidroégeno en superficies, etc.

En vista a emplear el hidrbgeno como combustible resulta de interés almacenarlo, conducirlo, y detectarlo a escala
nanomeétrica. Estamos hablando de manipular hidrégeno en nanotecnologia. Por ejemplo conducirlo en forma
gaseosa por nanotubos y almacenarlo en nanobotellas de grafeno (nanohorns). El grafeno es un arquetipo de los
materiales nano, resulta 200 veces mas fuerte que el acero y 5 veces mas liviano que el aluminio, ademas de ser|
muy flexible elastico y transparente;se trata de una monocapa atémica de C en una red hexagonal.

Es de interés tecnolégico también poder detectar H; son dispositivos 6ptimos para la deteccion las nanoparticulag
y/o nanocablesde paladio. El Pd es un metal de transicién del grupo del platino; blando, ductil, maleable. Se parece
quimicamente al platino y se extrae de algunas minas de cobre y niquel. Se emplea en catalizadores y joyeria. El Pd
puede absorber gran cantidad de H en su interior alojandolo en forma intersticial en su red cristalina en un rango|
amplio de temperaturas.

La deteccién de H es un fendbmeno superficial, entonces una nanoparticula o un nanocable de Pd podra detectar H 3
presiones extremadamente bajas, por la elevada cantidad de atomos donde el H pueda adsorberse en la superficie.

Las simulaciones atomisticas resultan herramientas fundamentales para estudiar estos sistemas. En particular I3
dinamica molecular basada en potenciales clasicos resulta muy util debido que, al ser un método semiempirico,
permite computar hasta miles de atomos, labor que partiendo desde técnicas que involucren primeros principios
resulta de un excesivo costo computacional.
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Por medio de la dinamica molecular puede estudiarse la interaccién del H con nanoestructuras de C y Pd, obtenersg
datos que pueden ser comparados con valores experimentales, y ademas obtener informacion no accesible por via
experimental. La aparicion de computadoras de gran capacidad permite, sin excesivo costo, simular
nanoestructuras de dimensiones del orden de las sintetizadas en trabajos experimentales.

Grado de Avance

En trabajos anteriores dentro del grupo de investigacion que dirige la Dra. Ramos S. B. de CONICET PROBIEN
FAIN-UNCOMA (Facultad de Ingenieria Universidad Nacional del Comahue), hemos trabajado ampliamente en
calculo de isotermas y procesos de absorcion de H en nanoparticulas y nanofilms de Pd:
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1) "Hydrogen absorption in Ni and Pd: a study based on atomistic calculations", Crespo E. A., Ruda M.
Ramos S. B. International Journal of Hydrogen Energy. 33(2008) 3561-3565.

2) "Absorcién de hidrogeno en Niy Pd: estudio basado en calculos atomisticos”; Crespo E. A., Ruda M
Ramos S., B. Publicacion en Proceedings del 2° Congreso Nacional — 1° Congreso Iberoamericano HIDROGENGQ
FUENTES SUSTENTABLES DE ENERGIA12-15 de Junio de 2007. Posadas, Misiones.

3) "Atomistic Modeling of H absorption in Pd nanopatrticles’] CrespoE., RudaM. y Ramos de Debiaggi §.
Journal of Alloys and Compounds, On-line: .

4) "Thermodynamics of hydrogen in Pd nanoparticles” Crespo E.A., Claramonte S., Ruda M. and Ramos d
Debiaggi S. International Journal of Hydrogen Energy 35(2010) 6037-6041.
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5) "Hydrogen absorption in Pd nanoparticles of different shapes”. Crespo E. A., Ruda M., Ramos de Debiagg
S., Bringa E. A., Braschi F. U., Bertolino G. International Journal of Hydrogen Energy. 27(2012) 14831-14837.

6) "Hydrogen absorption in Pd thin-films" S. Ramos de Debiaggi, E.A. Crespo, F.U. Braschi, E.M. Bringa, M.L.
Al?°, M. Ruda. International Journal of Hydrogen Energy 39(2014) 8590-8595.

Ademas dentro del PID Fisicoquimica de Nanoestructuras (FQN) llevado a cabo enla UTN-FRN que vence|a
fin del presente afio, comenzamos a trabajar estos temas y producto de esta actividades asistimos a las siguientes
reuniones cientificas:

1) "Simulacién atomistica de propiedades mecanicas de nanomembranas de paldio con hidrogeno” M. Ruda
S.B. Ramos, E. A. Crespo, E. M. Bringa, M. L. Ali, F. U. Braschi. CONAMET/SAM 2015, 15° Congreso Internacignal
de Metalurgia y Materiales. 17-20 de Noviembre, Concepcién Chile.

2) "Nanohorns de grafeno (SWNH) como contenedores de H" Crespo E. A., Braschi F. U., Gonzalez J. M}

Vidal E., Nufiez L., Bringa E. E.. 100° Reunién Nacional de la Asociacién de Fisica Argentina, 22 al 25 d
Septiembre de 2015 en la ciudad de Villa Merlo, San Luis Argentina.

W

3) "Termodinamica de la absorcion de hidrégeno en nanoestructuras metalicas” AliM. L., Ruda M., Crespo E}
A., Bringa E. M., Braschi F. U.. 2° Jornadas de Investigacion y Posgrado, 9 y 10 de Noviembre de 2015 Facultad d
Ingenieria Universidad Nacional del Comahue (FAIN UNCo) Neuquén Argentina.

[

4) "Caracterizacion de los Nanohorns de grafeno como contenedores de gas de hidrégeno” Crespo E. A.
Bringa E. M., Braschi F. U., Gonzalez J. M., Vidal E., Nufiez L, Mendez E. E. 101° Reunién de la Asociacién de Fisi¢g
Argentina, 4 al 7 de Octubre de 2016, San Miguel de Tucuman Argentina.

5) "Efectos de tamaiio y de la absorcion de hidrégeno en las propiedades mecanicas de nanoestructuras de|
paladio: Estudio basado en Simulaciones Atomisticas” Crespo E. A., Ruda M., Ali M. L., Braschi F. U., Ramo
S. B., Bringa E. M. 101° Reunion de la Asociacion de Fisica Argentina, 4 al 7 de Octubre de 2016, San Miguel d
Tucuman Argentina.
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6) "Estudio del comportamiento elastico de films nanoestructurados de Pd mediante simulaciones]
atomisticas" M.L. Ali, M. Ruda, E. A. Crespo, E. M. Bringa, S. B. Ramos. Nano 2017, 22 al 24 Mayo de 201
Centro Atémico Bariloche , San Carlos de Bariloche Argentina.

7) "Almacenamiento de H2 a escala nonométrica” Crespo E. A., Bringa E. M., Braschi F. U. y Mendez E. E. Nano
2017, 22 al 24 de Mayo 2017, Centro Atémico Bariloche , San Carlos de Bariloche Argentina.

8) "Isotermas de absorcion de H en nanocables de Pd". Crespo E. A., Ruda M. M., Ramos S. B., Bringa E. M.
Braschi F. U.. VIl Reunién Nacional de Sdélidos, Bahia Blanca Buenos Aires Argentina, 22-24 Noviembre 2017
Universidad Nacional del Sur.

9) "Transporte de H2 en nanotubos de C". Braschi F. U., Bringa E. M., Crespo E. A.. 3ras Jornadas d¢
Investigacion y Posgrado. Facultad de Ingenieria Universidad Nacional del Comahue Neuquén Argentina, 6y 7 d
Noviembre 2017.

D

10) "Isotermas de absorcion de H en nanocables de Pd" Crespo E. A., Ramos S. B, Ruda M. M., Bringa E. M.
Braschi F. U.. 3ras Jornadas de Investigaciéon y Posgrado. Facultad de Ingenieria Universidad Nacional dd
Comahue Neuquén Argentina, 6 y 7 de Noviembre 2017.
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Objetivos de la investigacion

Nos proponemos simular empleando dinamica molecular y codigo LAMMPS [1] nanoestructuras que primariamente
podemos clasificar por su composicion:

a)C-H

b) Pd-H

c) C-Pd-H.

a) Nanoestructuras C-H

Sumio lijima y colaboradores en el afio 1999 [2,3] sintetizan los llamados nanohorns y nanotubos de carbono. Los
nanohorns también conocidos por las siglas SWNHSs (Single walled nanohorns) son nanoestructuras de grafeno con
forma de cuerno y a veces en forma de una botella, los nanotubos de carbono SWNTs (Single walled nanotubes)
resultan ser tubos de grafeno de diametro nanométrico, esto significa que s6lo una dimensién es macroscopica en
este sistema. Los SWNTs ylos SWNHSs podrian emplearse para transporte y aimacenamiento de Ho a escala

nanométrica.

Nos interesa estudiar la interaccion de moléculas de hidrégeno Ho en estado gaseoso con placas, nanotubos, y

nanobotellas de grafeno. Se pretende calcular por dindmica molecular parametros importantes para la descripcion
del gas como la energia, la velocidad cuadratica media de sus moléculas, y la presion para varias temperaturas.

También nos interesa evaluar como se comporta la nanoestructura de C, calcular su tensor de tensiones atomico y
en qué condiciones reaccionan quimicamente los atomos de C con el Ho.

b) Nanoestructuras Pd-H

El Pd resulta muy avido de H que lo absorbe en forma atdbmica ocupando abundantemente los sitios intersticiales en
su red fcc en un amplio rango de temperaturas. También lo absorbe abundantemente en defectos y bordes de
grano. De alli que se lo emplee en deteccién de este elemento. La hidruracion del Pd es una transicion de fase que
involucra un cambio discontinuo del parametro de red, desde un valor de 3.88 A en una fase con poco contenido de
H, a 4.02 A en la fase hidruro.

Para caracterizar procesos de absorcidon de H, resultan de gran interés las isotermas de absorcién de H. En éstas
se grafica la presién de gas o el potencial quimico equivalente en funcién de la concentracién atémica H/Pd.

Las isotermas de absorcion de hidrégeno en Pd pueden ser obtenidas experimentalmente en material bulk y
sistemas nanométricos [4-6]. También pueden ser calculadas te6ricamente [7-13].

Nos proponemos estudiar procesos de hidruracion en nanocables (NC) de Pd, por medio del calculo de isotermas
de absorcién de H para distintos radios, temperaturas, y estados de tension del NC. Analizar efectos de
segregacion de H que resultan ser muy importantes en estos sistemas, la hidruracion comienza preferentemente
formando una membrana de H subsuperficial y luego evolucionando hacia el interior del material. Pueden
involucrarse en estos estudios otras morfologias como nanoparticulas, nanofilms, etc., si oportunamente resultan de
interés.

En vista a ser empleados para la deteccion de H, interesan las propiedades mecanicas de estos NC. Empleando
técnicas de dinamica molecular pueden obtenerse curvas de traccion deformaciéon. Nos proponemos para varios
radios, concentraciones de H, y temperaturas, calcular dichas curvas de traccion deformacion, obtener el moédulo de
Young y determinar el comportamiento mecanico de los NC.

¢) Nanoestucturas C-Pd-H

Puede construirse un detector de H a escala nanométrica empleando un nanotubo de C con una nanoparticula de Pd
a modo tapon en uno de sus extremos. Los H pueden ser absorbidos en el Pd producto de una reaccion de
reduccion electroquimica, o podrian haber sido conducidos como Hy gaseoso hasta el Pd por dentro del NT, etc.

Son mdltiples las aplicaciones que podrian darsele y también son muchas las geometrias posibles segun la
aplicacién nanotecnolégica buscada.

En este trabajo nos proponemos simular por DM nanoestructuras C-Pd-H similares a esta. Se pretende calcular
isotermas de absorcion de H en nanoelectrodos para la deteccion de H.

Descripcion de la metodologia

Metodologia objetivo (a) nanostructuras C-H: Realizaremos simulaciones de dinamica molecular utilizando el
coédigo LAMMPS y modelando las interacciones interatobmicas con potenciales carbono hidrégeno AIREBO [14]. B
las placas y nanotubos de grafeno se extienden convenientemente las condiciones periédicas simulando planos |
tubos infinitos. Se emplea un ensamble NPT, donde resultan constantes el nimero de particulas N, la presion P, y g
temperatura T, siendo variables el volumen y la energia del sistema
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Las coordenadas iniciales de la nanobotella nos fueron suministradas por el Dr. Piotr Kowalczyk del Nanochemistry
Research Institute, Curtin University Perth Australia y es nanohorn empleado en la referencia [15]. En este caso s4
emplea un ensamble NVE donde resultan constantes el nimero de particulas N, la energia E, y el volumen V (grande
que contiene a la nanobotella, siendo variables la temperatura y la presién. Ademas se pretende generar otras
morfologias para el nanocontenedor.

Se evalla el stress atdbmico [16] en las nanoestructuras de grafeno; los &tomos mas tensionados pueden ser puntos|
de nucleacién de condensacion de gas a bajas temperaturas y de reacciones quimicas a temperaturas mas
elevadas.

Metodologia objetivo (b) nanoestructuras Pd-H: Se emplean técnicas de DM y de Monte Carlo (MC
implementadas en cédigo LAMMP S con potenciales de atomo embebido (EAM) [17]. Cada cierto nimero de paso
de simulacion, se inicia un MC en el ensamble gran canénico (NP Tm), donde se mantienen constantes el nimero de
atomos de Pd (N), la presion (P), la temperatura (T), y el potencial quimico del H (m) en equilibrio con un reservoridg
de gas, mientras que resultan variables el nimero de atomos de H, el volumen, y la energia del sistema.

las curvas de traccion-deformacion se calculan por DM utilizando un termostato/barostato de Nose-Hoover.

Metodologia objetivo (c) nanoestructuras C-Pd-H:Para simular por DM nanoestructuras C-Pd-H se debg
disponer e implementar potenciales para los tres elementos y sus interacciones. Van Duin y colaboradores [18]
desarrollan los potenciales ReaxFF (Reactive Force Field) que estan especificamente disefiados para lleva
adelante la DM de sistemas reactivos. El empleo de estos potenciales sin embargo implica un costo computaciona
extra. Van Duin en otro trabajo [19] emplea potenciales ReaxFF en el estudio por DM de la oxidacién de metand
sobre nanoparticulas de Pd. En cambio Kowalczyk y colaboradores[5], emplean para la interaccion C-C potenciales
EDIP desarrollados por Marks, potenciales de Zou [17] para el Pd-H y un potencial de Morse de Chen y Lan
basado en la teoria de la funcional densidad (DFT) para computar la energia potencial entre los atomos de C y Pd|
Sin embargo este autor no hace DM y pone sélo un atomo de H en una nanoparticula de Pd dentro de un SWNH.

LAMMPS posee ademas una bateria de comandos relacionados al manejo de los potenciales, permite mezclarlo
entre si, definirlos en zonas, etc. De esta manera seria posible también disefiar un conjunto de potenciales que
considere la interaccion C-Pd-H.

Resumiendo se analizaran las distintas posibilidades y se implementara el conjunto de potenciales que resulte mas|
conveniente a nuestros intereses y posibilidades.
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12. Contribuciones del Proyecto

Contribuciones al avance cientifico, tecnologico, transferencia al medio

La nanotecnologia resultan ser uno de los campos de la actividad cientifica tecnol6gica con mayor crecimiento y
desarrollo en los Ultimos afios. En nuestro pais muchos grupos de investigacién se han volcado a esta tematica por
su potencialidad. El desarrollo de este PID dentro de la Facultad Regional Neuquén permitira que no estemos
ajenos a estos avances cientificos tecnologicos.

Contribuciones a la formaciéon de Recursos Humanos

La ubicacion geografica de nuestra Facultad Regional en la ciudad de Plaza Huincul (Patagonia Argentina), hace que
estemos un poco lejos de todo, y por ello los PIDs que puedan desarrollarse dentro de la Facultad resultan de vital
importancia para la formacién de recursos humanos.

El desarrollo de esta propuesta de Investigacion dentro de la Facultad Regional Neuguén brindara un ambito para la
formacion y/o perfeccionamiento para alumnos y docentes de la institucion.

13. Cronograma de Actividades

Ano Actividad Inicio |Duracion Fin

1 |Revision Bibliografica 01/01/2019]12 meses|31/12/2019

1 [Trabajar en objetivo (c) 01/01/2019|12 meses|31/12/2019

1 [Trabajar en objetivos (a) y (b) 01/01/2019]12 meses|31/12/2019

1 El_abo'racién de trabajos y participacion en Congresos y Reuniones 01/03/2019| 9 meses [30/11/2019
Cientificas

2 El'abo’racién de trabajos y participacion en Congresos y Reuniones 01/01/2020l12 meses|31/12/2020
Cientificas.

2 |Revision Bibliografica 01/01/2020] 6 meses |30/06/2020

2 |Trabjar en objetivo (c) 01/01/2020|12 meses|31/12/2020

14. Conexion del grupo de Trabajo con otros grupos de investigacion en los ultimos cinco afios

Grupo Vinc. Apellido|[Nombre| Cargo |[Institucion|Ciudad| Objetivos | Descripcion

Intercambio de
software,
conocimentos,

Modelado tedrico
computacional para la
caracterizacion de propiedades Susana FAIN Fortalecimiento

fisicas y quimicas de moléculas, Ramos Beatriz DIRECTOR UNCo Neuquén de nuestro PID gtar;os, ytoda
nanoestructuras, aleaciones e laboracion
intermetalicos. cog oracio
posible.

Caracterizacién de Intercambio de

. o, - software,
propiedades fisicas y quimicas conocimientos
de moléculas, nanoestructuras Susana FAIN Fortalecimeinto ’

- . Ramos ._ |IDIRECTOR Neuquen datos, y toda
metalicas, aleaciones e Beatriz UNCo del PID

otra
colaboracién
posible.

intermetalicos para tecnologias
en desarrollo




15. Presupuesto

\ Total Estimado del Proyecto: $ 303000,00

\ 15.1. Recursos Humanos - Inciso 1 e Inciso 5

|Primer Ano
Becarios Inciso 5 Cantidad |Pesos Origen del financiamiento
1. Becario Alumno Fac.Reg. 2 $6000,00 |UTN-SCTyP |UTN-SCTyP
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 pais 0 $ 0,00 - -
6. Becario Posgrado Doctoral en el extranjero 0 $ 0,00 - -
7. Becario Posgrado - Especializaciéon 0 $ 0,00 - -
8. Becario Posgrado - Maestria en el pais 0 $ 0,00 - -
9. Becario Posgrado - Maestria en el extranjero 0 $ 0,00 - -
Docentes Investigadores y Otros - Inciso 1 Cantidad Pesos
1. Administrativo 0 $ 0,00
2.CoDirector 0 $ 0,00
3.Director 1 $ 15000,00
4 Investigador de apoyo 0 $ 0,00
5.Investigador Formado 0 $ 0,00
6.Investigador Tesista 0 $ 0,00
7.0Otras 0 $ 0,00
8.Técnico de Apoyo 0 $ 0,00
Totales Inciso 5 Inciso 1 Total
Primer Afio $ 6000,00 $ 15000,00 $ 21000,00
|Segundo Ao
Becarios Inciso 5 Cantidad |Pesos Origen del financiamiento
1. Becario Alumno Fac.Reg. 2 $ 6000,00 |- -
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 pais 0 $ 0,00 - -
6. Becario Posgrado Doctoral en el extranjero 0 $ 0,00 - -
7. Becario Posgrado - Especializacion 0 $ 0,00 - -
8. Becario Posgrado - Maestria en el pais 0 $ 0,00 - -
9. Becario Posgrado - Maestria en el extranjero 0 $ 0,00 - -
Docentes Investigadores y Otros - Inciso 1 Cantidad Pesos
1.Administrativo 0 $ 0,00
2.CoDirector 0 $ 0,00
3.Director 1 $ 15000,00
4 Investigador de apoyo 0 $0,00
5.Investigador Formado 0 $ 0,00
6.Investigador Tesista 0 $ 0,00
7.Otras 0 $ 0,00
8.Técnico de Apoyo 0 $ 0,00
Totales Inciso 5 Inciso 1 Total
Segundo Ao $ 6000,00 $ 15000,00 $ 21000,00
TOTAL GENERAL Inciso 5 Inciso 1 Total General
Todo el Proyecto $ 12000,00 $ 30000,00 $ 42000,00

15.2 Bienes de consumo - Inciso 2

I Ao del Proyecto I Financiacién Anual I Solicitado a




$25.000,00

Facultad Regional

2 $ 25.000,00 Facultad Regional
Total en Bienes de Consumo |$ 50.000,00
15.3 Servicios no personales - Inciso 3
Ano Descripcién Monto Solicitado a
1 Pasajes y viaticos $ 20.000,00|Facultad Regional
1 Inscripcion a congresos $ 10.000,00|Facultad Regional
1 Presentacion de publicaciones $ 5.000,00|Facultad Regional
2 Pasajes y viaticos $ 20.000,00{Facultad Regional
2 [|Inscripcién a congresos $ 10.000,00|Facultad Regional

ITotaI en Servicios no personales

Is 65.000,00 |

15.4 Equipos - Inciso 4.3 - Disponible y/o necesario

Ano|Disp/Nec|Origen Descripcion Modelo S Cantidad. M?nt? Solicitado a
Espec. Unitario
1 |Necesariol- Impresora a determinar |- 1,00 $6.000,00 FaCL.“tad
Regional
. PC ultima gerneracion con |ultima $|Facultad
1 [Necesario monitor generacion 4.00 35.000,00|Regional
Total en Equipos |$ 146.000,00
15.5 Bibliografia de coleccion - Inciso 4.5 - Disponible y/o necesario
~ . . Y Otras . Monto ..
Afio| Disp/Nec Origen Descripcion|Modelo Espc. Cantidad Unitario Solicitado a
L Organismos publicos nacionales
1 |pisponible|PuPlicaciones del tema Descarga | - 1,00 $0,00|(CONICET, Agencia, INTI, CONEA,
Biblioteca Cienciay Tecnica libre etc)
L Organismos publicos nacionales
2 |pisponible|”uplicaciones del tema Descarga | - 1,00 $0,00|(CONICET, Agencia, INTI, CONEA,
Biblioteca Cienciay Tecnica libre etc)
ITotaI en Bibliografia I$ 0,00 I
15.6 Software - Disponible y/o necesario
Ano| Disp/Nec Origen Descripcion Modelo LR Cantidad M9nt9 Solicitado a
Espc. Unitario
LAMMPS o
. ... _|[Molecular P'ac’;ue.te de de actualizacion software Facultad
1 |Disponible D . dinamica permanente on lib 4,001 $0,00 Redgional
ynamics molecular line tbre egiona
Simulator
o Organismos /
. . |OVITO Open Visualizador de actualizacion software Empresas
1 |Disponible|,>. . % X permanente on | 4,001 $0,00 )
Visualization Tool |3D molécular line libre Internacionales /
Extranjeros
FORCE Fortran Compilador de actualizacion software g:gagzr:;s/
1 |Disponible| . P permanente on | 4,00 $0,00|=mPres
Project Fortran line libre Internacionales /
Extranjeros
[Total en Software $ 0,00 |
16. Co-Financiamiento
Afio RR.HH. Bienes de Equipamiento Senvicios no Bibliografia|Software|(Total
Consumo personales
1 $21.000,00/$25.000,00 $146.000,00 ($35.000,00 $0,00 $0,00 ($227.000,00
2 $21.000,00/$25.000,00 $0,00 $30.000,00 $0,00 $0,00 [$76.000,00
FT,;’;;L‘;?O' $42.000,00/$50.000,00 $146.000,00 $65.000,00 $000  $0,00 $303.000,00

Financiamiento de la Universidad




Universidad Tecnoldgica Nacional - SCyT

$0,00

Facultad Regional $ 0,00
Financiamiento de Terceros
Organismos publicos nacionales (CONICET, Agencia, INTI, CONEA, etc.) $0,00
Organismos / Empresas Internacionales / Extranjeros $0,00
Entidades privadas nacionales (Empresas, Fundaciones, etc.) $0,00
Otros $ 0,00
Total $0,00
Avales de aprobacion, Financiamiento y Otros
Orden Nombre de archivo Tamaiio
Descargar 1 AvalesDindmicaMolecularenNanoestructuras.pdf 257959
Descargar 2 RESOLDINAMICAMOLECULARENNANOESTRUCTURAS. pdf 348476

Curriculums (Curriculums de los integrantes cargados en el sistema)
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