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Los supercristales de nanopartículas (SCNPs) son arreglos tridimensionales de nanopartículas, en los 

cuales cada una de ellas ocupa un sitio en una determinada red cristalina (ver esquema en la Figura a e 

imagen de microscopía electrónica de transmisión en la Figura b, reproducida de la Ref. [1]). En este 

sentido, los SCNPs son los análogos en la nanoescala de los cristales atómicos. En nuestro grupo de trabajo 

(softmaterials.qi.fcen.uba.ar) hemos estudiado recientemente en forma teórica los procesos de 

autoensamblado de nanopartículas en supercristales,[2], [3] buscando correlacionar las propiedades de las 

nanopartículas con la estructura del supercristal. 

Ciertos SCNPs contienen iones adsorbidos, los cuales pueden migran dentro la red supercristalina en 

presencia de un campo eléctrico. Este proceso ha llevado a proponer aplicaciones para los SCNPs en 

electrónica y sensores (ver Figura c).[4] Recientemente, un estudio de dinámica molecular ha predicho 

curvas corriente-potencial no lineales (es decir, que no cumplen la ley de Ohm) para los SCNPs.[5] Este tipo 

de comportamiento resulta inesperado, pero también muy interesante desde el punto de vista de las 

potenciales aplicaciones de los SCNPs.  

En este proyecto proponemos emplear un nuevo enfoque teórico para estudiar la conductividad en 

SCNPs, el cual se basa en resolver las ecuaciones de transporte de iones en el sistema mediante el método 

de elementos finitos (FEM). Este enfoque permite calcular curvas corriente-potencial a un costo 

computacional mucho menor que aquel requerido por simulaciones de dinámica molecular y, por lo tanto, 

estudiar el transporte iónico en los SCNPs en forma sistemática. Las preguntas que buscamos responder 

son: ¿Es posible reproducir las curvas corriente-potencial observadas por dinámica molecular empleando 

el modelado por FEM? ¿Cómo dependen dichas curvas de la estructura supercristalina del sistema? 

¿Puede diseñarse racionalmente la estructura del SCNPs para lograr comportamientos útiles en 

electrónica, por ej. un comportamiento tipo diodo? Durante el desarrollo del proyecto, el/la estudiante 

podrá adquirir una base en métodos de programación para el análisis de los datos (principalmente en 

Python) y aprenderá a emplear un software de elementos finitos comercial (COMSOL Multiphysics). 
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