Deter minacion de tension interfacial mediante ssmulacion
molecular
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L os fendbmenos interfaciales en sistemas fluido — fluido y sdlido — fluido son un tépico de interés
en diversas &reas del conocimiento cientifico [1] y de aplicacidn tecnoldgica [2]. El equilibrio
interfacial afecta una amplia gama de fendmenos fisicos, biolégicos y quimicos, cuyo
entendimiento, descripcion y cuantificacién son de vital importancia para el mejoramiento de
procesos y productos actuales, asi como en futuros desarrollos. Las complicaciones, hasta hora
insalvables [3], que involucra la determinacién experimental de la tension interfacia ha
estimulado el desarrollo de métodos predictivos: teoriay simulacion [4].

En simulacién molecular la tension interfacial de un sistema se obtiene evaluando expresiones
mecanico estadisticas que exponen la naturaleza mecénica o termodindmica del fenémeno.
Desde la definicion mecénica nace el método de Irving-Kirkwood(IK)[5] para evaluar €l tensor
de presion. Esta técnica no es aplicable a sistemas con alto orden de anisotropia, como los
formados por moléculas polares o poco simétricas. En un enfoque termodindmico la tension
interfacial se obtiene desde un sistema a volumen, numero de moléculas y temperatura
constante, y como larelacion entre el cambio de energia de Helmholtz generado por variaciones
del &readelainterfase. Laimplementacion numérica de esta definicion es lo que se denomina el
método del test-area (TA) [6]. Por la compleja implementacion de métodos numéricos generales
para los diferentes potenciales moleculares y condiciones de simulacién, e método TA no ha
logrado aplicarse con éxito a sistemas mas complgjos que los formados por moléculas Lennard-

Jones(LJ).

En el presente trabgjo se extiende el alcance de latécnica TA a sistemas moleculares compleos,
con distribucién de carga y para sistemas de hasta tres componentes. La implementacion se
redliza utilizando ingenieria inversa basica sobre programas especificos de MD y MC,
insertando el computo en la estructura de los programas, con el fin de reducir € trabgjo de
codificacion Para MD se utiliza DL POLY en su version 2.19, programa desarrollado en
Daresbury Laboratory por W. Smith y T.R. Forester; en MC se emplea GIBBS, distribuido por
el Ingtituto Francés del Petroleo (IFP). Los sistemas bgjo andlisis comprenden un amplio
espectro de sistemas, desde potenciales modelo, esferas LJ y cadenas LJ de largo 4, 8 'y 16; a
potenciales redlistas para n-hexano, n-pentano, n-butano y etanol, como asi también para la
mezclas binarias CyHg(1)+n-CxHin(2) y CO,(1)+H,0(2), y la mezcla ternaria CHy(1)+n-
CeH1ua(2+ n-CyHax(2). Una vez que estos sistemas alcanzan e estado de equilibrio
termodinamico a diferentes temperaturas, se genera un historial espacia que contiene
informacion suficiente para el andlisis de lainterfase y |as variaciones energéticas generadas por
perturbaciones en el area interfacial. Se utilizan mas de 5 millones de datos para cada sistema,
empleando un cluster de ato rendimiento (HPC) y computo paraelo y distribuido como
herramientas computacionales Los primeros resultados, correspondientes a sistemas puros y
mezclas binarias, muestran una correspondencia tanto de las propiedades interfaciales como
temperatura y presion de las fases bulto en equilibrio. En la Ultima etapa de expansion de la
técnica TA, setrabajara con interfases curvas, analizando laformacion de gotasy €l efecto de la
tension en el espacio esferoidal.
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