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Palabras Resumen

claves: Introduccion: El comportamiento de las fuerzas electrostaticas
doble_capa entre dos cuerpos de cargas iguales se repelen de manera natural
eléctrica, sin embargo se ha estudiado y se ha demostrado que hay como
sobrecarga,

fuerzas estabilizar este sistema bajo ciertas condiciones siendo de interés

electrostaticas, por sus diferentes aplicaciones en la ciencias de materiales y

confinamiento. medicina teniendo como meta la estabilizacion por largo tiempo,
con ayuda del teorema de la Doble Capa Eléctrica, la sobrecarga y
el confinamiento idnico se predice que es posible bajo ciertos
parametros que el sistema se estabilice por un tiempo limitado.
Objetivos: Disefiar un sistema de dos cuerpos cargados inmersos
en una solucion electrolito; simular el sistema cambiando la carga
del plano, la concentracién de la solucion, la distancia entre la
esfera cargada y el plano; estudiar la estabilizacion del sistema en
funcion de las fuerzas electrostaticas y energia. Metodologia: Se
utilizé la metodologia de modelado y simulacion computacional
en la que se basa en un proceso no experimental mediante
algoritmos el estudio y funcionamiento de los fenomenos
modelizados siendo ademas una investigacion longitudinal ya que
se estudiara la estabilizacion del sistema con el cambio de algunos
parametros del mismo, la construccion del sistema se parte del
método inductivo con las de Boltzamn, Stern y Bjerrum y para el
estudio de resultados se ha utilizado el método deductivo.
Resultados: Se realizd el estudio del sistema construido mediante
simulaciones computacionales con las diferentes distancias con
cada una de las cargas del plano con diferente sal y concentracion,
donde la simetria del sistema hace que la fuerza plano — esfera
forme un incremento de la curva de la fuerza de los cationes hasta
Ilegar a la distancia méxima de tope con el plano que es el tamafio
de la esfera lo que significa que los aniones estan interactuando
con la esfera negativa y el plano negativo lo que hace que por unos
instantes que la esfera no sea expulsada por las fuerzas de repulsion
estos resultados sugieren que la complejacion deben obtenerse
estructuras empaquetadas para una cierta concentracion y que
aumente la entropia del sistema. Conclusiones: En conclusion en
este articulo se estudid el efecto de superponer dos cuerpos
cargados con la misma carga en un medio con concentracion de
diferentes obteniendo la estabilizacion del sistema en funcién a la
concentracion de la sal y carga el plano.
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Keywords: Abstract

electrical Introduction: The behavior of electrostatic forces between two
doul::le ’ layer,  phodies of equal charges repel each other naturally, however it has
overioad, been studied and it has been shown that there is a way to stabilize
electrostatic . . o . . .
forces this system under certain conditions, being of interest for its

confinement. different applications in materials science and medicine with long-
term stabilization as its goal, with the help of the Electrical Double
Layer theorem, overload and ionic confinement, it is predicted that
it is possible under certain parameters for the system to stabilize for
a limited time. Objectives: Design a system of two charged bodies
immersed in an electrolyte solution; simulate the system by
changing the charge of the plane, the concentration of the solution,
the distance between the charged sphere and the plane; study the
stabilization of the system as a function of electrostatic forces and
energy. Methodology: The modeling and computational simulation
methodology was used, which is based on a non-experimental
process through algorithms, the study and operation of the modeled
phenomena, being also a longitudinal investigation since the
stabilization of the system will be studied with the change of some
parameters. of the same, the construction of the system is based on
the inductive method with those of Boltzmann, Stern and Bjerrum
and for the study of results the deductive method has been used.
Results: The study of the constructed system was carried out by
means of computational simulations with the different distances
with each one of the loads of the plane with different salt and
concentration, where the symmetry of the system makes the force
plane - sphere form an increase in the curve of the force of the
cations until reaching the maximum distance from the plane, which
is the size of the sphere, which means that the anions are interacting
with the negative sphere and the negative plane, which means that
for a few moments the sphere is not expelled by the repulsive forces
these results suggest that complexation must be obtained packed
structures for a certain concentration and that the entropy of the
system increases. Conclusions: In conclusion, this article studied
the effect of superimposing two bodies loaded with the same load
in a medium with different concentrations, obtaining the
stabilization of the system based on the concentration of salt and
load on the plane.
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Introduccion

Las interacciones de Van der Waals son del tipo no enlazantes dando estabilidad a la
estructura de la molécula y se calculan considerando los pares de atomo (Israelachvili,
2011). Una manera de incluirlas en los calculos de la mecanica molecular es mediante
los potenciales de Lennard-Jones, donde es posible considerar las dos principales
caracteristicas de las interacciones no enlazantes. Las primeras, son las atractivas a largo
alcance y las segundas, son las repulsivas a corto alcance, las particulas adquieren una
determinada carga superficial, tiene origen en la disociacion de los grupos superficiales,
adsorcion de iones procedentes de la disolucion (Margenau, 1939). La doble capa
eléctrica que se forma depende de la densidad de carga superficial y concentracion de
iones en el medio (Bardeen, 1936). Stern plantea que los iones no pueden acercarse a la
superficie a una distancia menor a la de su radio (Mangelsdorf, 1998), valores que se
encuentran entre el radio de un ion no hidratado y uno hidratado, de forma que la doble
capa eléctrica queda dividida en dos regiones: la capa de Stern que va desde la superficie
de la particula hasta al plano Stern y la capa difusa que abarca la regién de la doble capa
eléctrica, con distancias de &, donde se puede aplicar el modelo de Gouy- Chapman (G,
1990), los iones al ser esferas rigidas tienen una distancia de acercamiento al plano
cargado. Precisamente a distancias proximas a esta, el modelo primitivo predice una
mayor concentracion de iones catidnicos o contraiones que son los iones con carga
negativa, el exceso de contraiones da lugar al fendémeno de sobrecarga también conocida
como inversion de carga (Oldham, 2008). Cuando el sistema se encuentra sobrecargado,
la carga neta de signo opuesto hace que los iones cationicos se sientan atraidos a distancias
del plano del orden de tres veces el radio idnico y por ende su concentracién aumenta en
esta region (Ajdarid, 2009). Y cuando el sistema invierte su carga, los papeles que
desemperian los iones catidnicos y iones anionicos se intercambian por lo que el minimo
de una funcion coincide con el méximo de la funcion correspondiente a la otra especie
idnica (Castiglioni, 2004).

El confinamiento influye al orden de un sistema molecular llegando a producir cambios
de densidad influyendo en la solucion en la que se encentra inmerso el sistema dieléctrico
(Israelachvili, 2001). En el estudio de fisica de superficie con coloides se demostro que
las bicapas lipidicas cargadas inducen la atraccion entre moléculas de ADN con carga
similar (Liang, 2003). La liberacion del contraion de la capa cargada que se forma se da
dependiendo de la distancia que hay entre las macroparticulas que se aproximan y la capa.
Se entiende por liberacion de contraiones la expulsion de contraiones del espacio entre
las macroparticulas y las superficies que se aproximan (Safinya, 2001), y se afirma que
es la fuerza impulsora del autoensamblaje de orden superior (Radler, 1997), por lo que en
este trabajard en fase lamelar, este sistema puede ser modelado por un plano cargado
negativamente y una esfera cargada negativamente (ADN) mediante simulaciones de
Monte Carlo (MC).
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Metodologia

El presente trabajo utilizo la metodologia de modelado y simulacién computacional en
la que se basa en un proceso no experimental mediante algoritmos el estudio y
funcionamiento de los fendmenos modelizados siendo ademas una
investigacion longitudinal ya que se estudiara la estabilizacion del sistema con el cambio
de algunos parametros del mismo.

En cuanto a la construccion del sistema se parte del método inductivo donde las
ecuaciones uutilizadas han sido ya propuestas por Boltzamn, Stern y Bjerrum mientras
que para el estudio de resultados se ha utilizado el método deductivo. A continuacién se
explica como se ha construido el sistema, se parte de simulaciones MC para estudiar la
fuerza que siente una esfera rigida cargada negativamente dispuesta de manera paralela a
un plano con densidad de carga superficial negativa, en funcién de la distancia de
separacion y en presencia de iones. Se propone estudiar el efecto fuerza vs distancia
tomando en cuenta el cambio de:

e Carga del plano

e Tipodesal (Z+: Z-)

e Concentracion de sal afiadida (sin contar contraiones)
e Distancia plana — cilindro

e Tamarfio de los iones

El codigo describe un sistema inicial formado por una caja con dimensiones de Lx=120
A, Ly=120 Ay Lz=160 A, que contiene un cilindro cargado, largo y duro con un R=10.5
A, y dos placas negativas con densidad de carga es de -0.05 C/m? para cada placa, se
utiliza un modelo primitivo para todo (potenciales duros + carga eléctrica). Los iones
cargados tanto del plano como del cilindro tienen magnitud 1 (positivo o negativo) que
inicialmente esta inmersa en un medio de electrolitos de concentracion [1:1] con 0.15M/L
con un valor de didmetro de a=4.25 A, el valor de la distancia entre el plano y cilindro
inicial es h=0.001 A y la distancia entre las cargas y el cilindro cargado es 1.7 A, Tanto
plano como cilindro tienen la misma constante dieléctrica que el medio (agua) € = 78.5
en una temperatura T=298 K, el plano cargado se encuentra paralelo a z=0, y el cilindro
se encuentra paralelo al eje x. Los sitios del plano se mueven de tanto en tanto para evitar
el efecto de la carga discreta. RPM consiste en esferas duras con una carga puntual
centrada, tal que su interaccion electrostatica es:

Ug(rij) = ,;T] 1)
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1 .
B = e kg constante de Bolztmann, T=temperatura absoluta, z;, z; son las valencias de
B

2 9o - - g
los sitios iy j, lg = ﬁ% = 7.14 A que es la longitud de Bjerrum (lIsraelachvili, 2001;

2011). EIl formalismo Ewald se usa para las interacciones columbinas, que permite el
intercambio de iones entre la region confinada y no confinada, con un movimiento de
desplazamiento maximo (Matthew & Brown, 2016). Contribuciones electrostaticas de las
fuerzas actuantes en las macroparticulas son obtenidas por:

Fo = (X2 VU (1)) 2)

Para estudiar el efecto de fuerza electrostaticas vs distancia se tomo6 en cuenta los
siguientes datos:

Tabla 1

Parametros fisicos del sistema

Distancia plano Carga del Tipo de sal Concentracion de sal afiadida (sin Tamafio de los

cilindro plano (Z+: Z-) contar contraiones) (M/L) iones
h (A) C/m2

0.001 7 0.2 [1:1]NaCl 0.15 Hidratado
0.1 8 0.05 [2:1]CaCl2 0.015

1 0.002 [3:1] AICI3 0.0015

2 10

3 12

4 14

5 16

6 18

Resultados

Se realizo el estudio del sistema construido mediante simulaciones computacionales con
las diferentes distancias con cada una de las cargas del plano con diferente sal y
concentracion basados en sistemas similares ya estudiados (G.Odrizola, 2006),
obteniendo la figura 1 la simulacién de Cloruro de Sodio con carga superficial de 6o=-0,2
C/m? y concentracion de 0.15 M/L, la figura 2 de Cloruro de Sodio con carga superficial
de 60=-0,05 C/m? y concentracion de 0.15 M/L, la figura 3 de Cloruro de Sodio con carga
superficial de 6o=-0,05 C/m? y concentracion de 0.015 M/L, la figura 4 de Cloruro de
Calcio con carga superficial de 5o=-0,2 C/m? y concentracion de 0.15 M/L, la figura 5 de
Cloruro de Calcio con carga superficial de 5o=-0,05 C/m? y concentracion de 0.15 M/L
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y la figura 6 de Cloruro de Aluminio con carga superficial de co=-0,05 C/m? vy
concentracion de 0.15 M/L

Figura 1

(NaCl) 6o=-0,2 C/m? y concentracién de 0.15 M/L
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Figura 2

(NaCl) 6o=-0,05 C/m? y concentracion de 0.15 M/L
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Figura 3
(NaCl) 6o=-0,05 C/m? y concentracion de 0.015 M/L
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Figura 4
(CaCl,) 60=-0,2 C/m? y concentracion de 0.15 M/L
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Figura 5
(CaCly) 60=-0,05 C/m? y concentracion de 0.15 M/L
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Figura 6

ALCl3 60=-0,05 C/m? y concentracién de 0.15 M/L
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Las fuerzas efectivas plano — esfera se muestra en la figura 1 la simetria del sistema hace
que el fuerza plano — esfera podemos observar la curva de la fuerza de los cationes
presentan un incremento significativo hasta llegar a la distancia maxima de tope con el
plano que es el tamafio de la esfera lo que significa que los aniones positivos estan
interactuando con la esfera negativa y el plano negativo lo que hace que por unos instantes
que la esfera no sea expulsada por las fuerzas de repulsién. De manera similar podemos
observar este comportamiento en la figura 2 sin embargo se puede ver que a menor
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concentracion la fuerza de los cationes disminuye haciendo que disminuya la fuerza
electrostatica por lo que dure menos la estabilizacién del sistema. En la figura 3 se observa
un comportamiento similar a la figura 2. En la figura 4 y 5 se trabaja con Cloruro de
Calcio la simetria del sistema hace que el fuerza plano — esfera podemos observar la
curva de la fuerza de los cationes presentan un incremento significativo hasta llegar a la
distancia méxima de tope con el plano que es el tamafio de la esfera lo que significa que
los aniones positivos estan interactuando con la esfera negativa y el plano negativo lo que
hace que por unos instantes que la esfera no sea expulsada por las fuerzas de repulsion
sin embargo los valores de la fuerzas de los cationes es pequefia para estabilizar el sistema
por un tiempo indefinido y en la figura 6 se trabaja con Cloruro de Aluminio donde el
tamafio es mas grande y la carga mas pesada por lo que la curva de la fuerza de los
cationes presentan un incremento significativo hasta llegar a la distancia méaxima de tope
con el plano que es el tamafio de la esfera lo que significa que los aniones positivos estan
interactuando con la esfera negativa y el plano negativo lo que hace que por unos instantes
que la esfera no sea expulsada por las fuerzas de repulsion llegando a tener ligeramente
superior a la figura 1.

La fuerza estd compuesta por una gran contribucion repulsiva eléctrica mas un contacto
positivo contribucidn, que surge como consecuencia de la gran adsorcion de contraiones.
La caida del potencial y la distancia desde el coloide es un indicador de la fuerza repulsiva
entre los coloides en funcién de la distancia a las cuales estas fuerzas entran en juego
como se puede visualizar en cada uno de los gréficos a partir del valor méximo de la
fuerza electrostatica. Un punto de particular interés es el potencial donde se unen la capa
difusa y la de Stern el cual es importante (David & Limmer, 2013). La potencial zeta
puede ser una manera efectiva de controlar el comportamiento del coloide ya que indica
cambios en el potencial de la superficie y en las fuerzas de repulsion entre los coloides.
La repulsion electrostatica llega a ser importante cuando la esfera se aproxima al plano
cargado y la doble capa comienza a interferir. Se requiere energia para sobrepasar esta
repulsion y forzar la union entre las particulas. Esta energia aumenta fuertemente cuando
las particulas se acercan. Se usa una curva de repulsién electrostatica para indicar la
cantidad de energia que hay que vencer para que las particulas puedan ser forzadas a
juntarse. Esta energia llega a un valor méximo cuando las particulas estan casi juntas y
disminuye acero fuera de la doble capa. Su valor maximo esta relacionado con el potencial
de la superficie. La atraccion de van der Waals entre los coloides es ciertamente el
resultado de las fuerzas entre las moléculas individuales de cada coloide. El efecto es
aditivo; o sea, una molécula del primer coloide experimenta la atraccion de Vander Waals
de cada molécula del segundo coloide. Esto se repite La teoria DLVO explica la tendencia
de los coloides a aglomerarse o permanecer separado para cada molécula del primer
coloide y la fuerza total corresponde a la suma de todas ellas. Se usa una curva de energia
de atraccidn para indicar la variacion en las fuerzas de van der Waals con la distribucion
entre las particulas. La tendencia de los coloides a aglomerarse y permanecer separados
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al combinar la atraccion de Van der Waals y la curva de repulsion electrostatica: la curva
combinada es llamada la energia neta de interaccion. A cada distancia el pequefio valor
se resta del mayor valor para dar la energia neta. El valor neto se representa entonces
arriba si es repulsivo o abajo si es atractivo, y asi se forma la curva. La curva de
interaccion neta cambia siempre de atraccion a repulsion y nuevamente a atraccion. Si
existe una zona repulsiva, entonces el punto de maxima energia de repulsion se llama la
barrera de energia.

La altura de esta barrera indica cuan estable es el sistema. Para aglomerar dos particulas
que van a chocar estas deben tener suficiente energia Cinética debido a su velocidad y
masa, como para pasar sobredicha barrera. Si la barrera desaparece, entonces la
interaccidn neta es totalmente atractiva y consecuentemente las particulas se aglomeran.
Esta region interna es referida como la trampa de energia, pues los coloides pueden
considerarse como sistemas unidos por fuerzas de van der Waals.

La contribucion de contacto comienza a disminuir para h=a y llega a cero para h=1: 5a.
Esta contribucion de contacto decreciente es una consecuencia de la disminucion de los
cationes. Los resultados que muestran la influencia del tamafio del ion (A), la fuerza total
se vuelve atractiva. La clara la influencia del tamafio ionico en la interaccion efectiva
plano- esfera. Que, es decir, cuanto mas grandes son los pequefios iones, menor es el
volumen accesible y asi, la entropia del sistema se reduce forzosamente. En consecuencia,
el sistema reacciona empujando mas iones contra las superficies de placas y varillas, para
ganar volumen accesible y, por lo tanto, entropia. Desde un punto de vista mecanicista,
este se traduce en una mayor fuerza de atraccion de contacto. Esto es visto en la Fig. 6,
donde la contribucion de contacto gobierna claramente la fuerza total para un tamafio
iénico suficientemente grande.

Por lo tanto, estos resultados sugieren que la complejacién deben obtenerse estructuras
empaguetadas para una cierta concentracion. Siendo lo que muestran los experimentos,
donde los iones pequefios dejan la region confinada en favor de las mas grandes, para
aumentar la entropia del sistema. El manejo de la valencia y la concentracion de las sales
afiadidas pueden generar fuerzas de atraccion entre macroparticulas sino también el
encierro puede producir este efecto. EI confinamiento de la esfera y el plano con carga
iguales aumentando sus fuerzas de interaccién efectivas repulsivas inherentes como la
esfera acercadndose al plano y acercan entre si. Esta es una consecuencia de la necesidad
del sistema de disminuir la energia libre aumentando entropia, no obstante, el proceso
esta vinculado a varios fendmenos interesantes como la liberacion de contraiones.

Conclusiones

e Enconclusién en este articulo con el andlisis del efecto de superponer dos cuerpos
cargados con la misma carga en un medio con concentracion de diferentes
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electrolitos mediante la distribucion de Boltzmann de valor medio de
concentraciones de iones en el modelo primitivo sobre las propiedades capacitivas
de la estructura del sistema se hizo abarcar un espectro de procesos empiricos
relacionados con el grado de fluctuaciones en el pardmetro intensivo de la energia
a través de la exponencial funcion que permite. Las fuerzas efectivas plano —
esfera se muestra en la Fig. 1 la simetria del sistema hace que el fuerza plano —
esfera podemos observar la curva de la fuerza de los cationes presentan un
incremento significativo hasta llegar a la distancia méxima de tope con el plano
que es el tamafio de la esfera lo que significa que los aniones positivos estan
interactuando con la esfera negativa y el plano negativo lo que hace que por unos
instantes que la esfera no sea expulsada por las fuerzas de repulsion.

e Laexpresion analitica de la concentracion de iones en funcion de la distancia entre
carga y plano, la carga de iones, se observan valores donde la sobrecarga y
estabilizacion del sistema se da que ha sido explicado por la funcion de entropia.
la figura 6 se trabaja con Cloruro de Aluminio donde el tamafio es mas grande y
la carga méas pesada por lo que la curva de la fuerza de los cationes presentan un
incremento significativo hasta llegar a la distancia maxima de tope con el plano
que es el tamafo de la esfera lo que significa que los aniones positivos estan
interactuando con la esfera negativa y el plano negativo lo que hace que por unos
instantes que la esfera no sea expulsada por las fuerzas de repulsion llegando a
tener ligeramente superior a la figura 1.

e La complejacion deben obtenerse estructuras empaquetadas para una cierta
concentracion. Siendo lo que muestran los experimentos, donde los iones
pequefos dejan la region confinada en favor de las mas grandes, para aumentar la
entropia del sistema. Por lo que no s6lo el manejo de la valencia y la concentracion
de las sales afiadidas pueden generar fuerzas de atraccion entre macroparticulas
sino también el encierro puede producir este efecto. EI confinamiento de la esfera
y el plano con carga iguales aumentando sus fuerzas de interaccion efectivas
repulsivas inherentes como la esfera acercandose al plano y acercan entre si. Esta
es una consecuencia de la necesidad del sistema de disminuir la energia libre
aumentando entropia, no obstante, el proceso esta vinculado a varios fenOmenos
interesantes como la liberacion de contraiones.
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