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Introduccion

El estudio a nivel molecular de las interfases liquido|liquido y de los procesos de
transferencia de carga a través de ellas es fundamental para la comprension de las
propiedades de la interfase y de los diferentes mecanismos de transferencia.! Siendo
esta informaciébn de gran interés en electroquimica y posibles aplicaciones en
nanociencia.’! Para lo cual empleamos como herramienta de trabajo simulaciones de
dindmica molecular de sistemas bifasicos.

Resultados

Las simulaciones de dinAmica molecular se desarrollaron para la interfase liquido|
liquido de agualcloroformo® utilizando los programas AMBER y GROMACS, en dos
ensambles diferentes: candnico e isobarico-isotérmico. Se analizaron las propiedades
termodinamicas tanto de la interfase formada como del seno de cada liquido que la
conforma, para garantizar que el sistema modelado es adecuado. Se llevo a cabo la
transferencia de iones monovalentes y un i6n divalente a través de la interfase. el
dragando del i6n se realiza desde el seno de la fase acuosa hasta el solvente organico. A
partir de estas simulaciones, se calcul6 el potencial de fuerza media (PFM) para el
proceso de transferencia del iobn permitiendo obtener el perfil de la energia libre cuando el
ion es transferido desde la fase acuosa a la fase organica.

Conclusiones

A través del trabajo realizado se puede obtener mayor conocimiento del
mecanismo de transferencia de especies cargadas en interfases liquido|liquido, con un
enfoque de andlisis principal en la zona interfacial y el cambio de la capa de solvataciéon
de estas especies a medida que son transferidas. En la transferencia de varios iones se
observo la conservacion total de la primera capa de solvatacion a lo largo del todo el
dragado del ion a través de la interfase liquido|liquido.
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