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Determinacion de las propiedades interfaciales
liquido-liquido de una mezcla de agua + alcoholes
mediante simulacion computacional
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El conocimiento preciso de las propiedades interfaciales liquido-liquido de una mezcla acuosa de alcoholes
es clave en los de la quimica, petroquimica e ingenieria ambiental. Las operaciones unitarias de transfer-
encia de masa interfacial como la extraccién de liquido o las reacciones quimicas interfaciales en ingenieria
quimica, la humectabilidad o la presion capilar en ingenieria petroquimica, o la eliminacién de contaminantes
en acuiferos y la remediacion de las aguas subterraneas en ingenieria ambiental, son s6lo unos pocos ejemplos
de la importancia y la amplitud de aplicaciones para los cuales el conocimiento de las propiedades interfaciales
liquido-liquido juegan un papel fundamental.

En este trabajo, se ha empleado la simulacién mediante dindmica molecular para predecir las propiedades in-
terfaciales de agua + alcoholes primarios que exhiben un comportamiento con fase inmiscible liquido-liquido.
El agua ha sido modelada usando el conocido modelo de agua TIP4P/2005 y los alcoholes (desde el 1-butanol
hasta el 1-octanol) han sido descritos usando el modelo TraPPE original. En particular, se ha considerado la
dependencia de la temperatura en las propiedades interfaciales mas importantes de las mezclas, incluyendo
los perfiles de densidad, los diagramas de coexistencia de fases, el espesor interfacial y la tension interfacial
en funcion de la temperatura a una presion fijada.

En este trabajo nos hemos centrado particularmente en la prediccién de la tension interfacial conforme varia
la temperatura. La tension superficial aumenta con la temperatura y alcanza un valor maximo (relacionado
con el maximo “tie line” en el equilibrio liquido-liquido). A mayores temperaturas, la tension interfacial de-
crece con la temperatura. Ademas, la tension superficial aumenta con el peso molecular de las cadenas. En
este estudio las predicciones mediante simulacién son comparadas con datos experimentales extraidos de la
literatura.
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