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Resumen

Algunas interfases solido-gas se caracterizan por un fenómeno muy particular en el cual su interfaz
presenta un desorden que asemeja a un ĺıquido, incluso estando varios grados por debajo de su
temperatura de fusión. Se dice entonces que estos solidos presentan una capa “cuasi-ĺıquida”, por
ejemplo en el hielo. La presencia de agua liquida sobre-enfriada en la superficie del hielo se ha
comprobada experimentalmente y se ha observado en simulaciones. Existen grandes discrepancias
en su profundidad, experimentos la describen con un grosor que va desde 10 a 100 nm mientras que
en simulaciones nunca ha superado unos pocos ángstroms. Mas aun experimentos y simulaciones
recientes sugieren que la superficie del hielo podŕıa describirse como un espacio plano en donde islas
de hielo (“clusters”) están rodeadas por agua liquida[1].

Para dar una justificación termodinámica a una superficie con estas caracteŕısticas, es necesario
conocer la diferencia de enerǵıa libre entre el liquido y solido aśı como la contribución de los
términos de superficie (tensión superficial y de linea) a la enerǵıa libre del sistema[2, 3]. Realizar
mediciones experimentales que permitan obtener esta información para contrastar luego con las
teoŕıas existentes es, cuanto menos, sumamente dif́ıcil en la actualidad. En este escenario surge la
posibilidad de utilizar métodos computacionales que permitan obtener enerǵıas libres a partir de
simulaciones.

En este proyecto de laboratorio de qúımica se pretende obtener el perfiles de enerǵıa libre asociado
a la generación de una capa liquida sobre una superficie de hielo a distintos sobre-enfriamientos.
Para lograr esto se realizaran simulaciones de dinámica molecular utilizando el programa de código
abierto LAMMPS, con metodoloǵıas que permitirán evaluar la enerǵıa libre del sistema de interés,
ver por ejemplo [4]. Para el análisis de datos se requerirá programar en matlab y python.

El estudiante que desee llevar a cabo este proyecto adquirirá conocimiento teóricos sobre la descrip-
ción termodinámica de interfases, aprenderá a realizar simulaciones clásicas en fase condensada y la
aplicación de métodos sesgados para la obtención de enerǵıa libre. A su vez adquirirá conocimientos
de programación y análisis de datos.
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