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Introduccion

\
Los coloides son sistemas en los que hay dos o mas fases, en donde la fase dispersa se distribuye en la fase continua. Una de estas fases tiene dimensiones
muy tiene dimensiones muy pedquenas (10-9-10-6m). Un biocoloide es un sistema de origen bioldgico, como las bacterias y las levaduras con tamano
coloidal.
La agregacion de coloides es un proceso mediante el cual las particulas de la suspension coloidal se juntan y precipitan. El proceso de agregacion es usado
en la fermentacion, también es usado en el tratamiento de aguas residuales junto con la coagulacion y la floculacion.
* El objetivo es analizar la agregacion de los biocoloides en presencia interfases liquido-vapor.
e La hipotesis planteada es que al momento de confinar entre interfases los agregados cambian de tamano.
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Material y métodos

energia cinética, entre otras.

ncrementa.

La Dinamica Molecular (MD, Molecular Dynamics) es una téecnica de
simulacion computacional que permite estudiar el comportamiento o
evolucion de un sistema (fisico, quimico o bioldgico) por un periodo de
tiempo. Al resolver las ecuaciones clasicas de movimiento, se conoce la
posicion y velocidad de las particulas, o que puede dar informacion
sobre sus sobre sus propiedades, como presion, energia potencial,

LAMMPS (Large -scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator,
SANDIA), es un codigo clasico usado en dinamica molecular.
El potencial de interaccion se anula cuando la separacion es muy grande
entre las moléeculas, pero cuando moléculas son comprimidas o juntadas
fuertemente comienzan a repelerse entre si, entonces el potencial se
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Para modelar a los biocoloides se propone un potencial de Lennard-

Jones modificado:
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Donde :U(r) es el potencial de interaccion, € la profundidad atraccion, o
diametro del coloide, A es un factor gue incluye la presencia de iones en
el agua, z es otro factor para ponderar la Influencia de Iones, r es
distancia entre los coloides y T temperatura. Cabe mencionar que todas

las unidad e los coloides y T temperatura. Cabe mencionar gue todas las
unidades son unidades reducidas.

10 -

u(r)

16 4
14 1
124

IR = T I - R
L. 1 o 3 2 3 4 B

LY RN R LR L TR VORI PR (L N |
0 2 4 5 8 10 12 14 16 18 20
Tamano del cluster
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Figura 5. Factor A=0.25
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Figura 6. Factor A=0.50
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Figura 1. Potencial de interaccion para Figura 2. Potencial de interaccion para Figura 3. Potencial de interaccion
T1=0.1y T6=0.6 con factor A=0.25 T1=0.1y T6=0.6 con factor A=0.50 particula-interfase
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Figura 10. Factor A=0.50
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Figura 8. Factor A=0.50

Conclusiones

v El confinamiento disminuye el tamafio del clister. La densidad es
un parametro importante ya que altera el tamano del cluster. Se
tiene en perspectiva llevar a cabo un analisis de la estructura del

cluster.
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