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RESUMEN

El efecto de las interfases y el confinamiento sobre el comportamiento del agua es de alta
relevancia tedrica y tecnoldgica. Sin embargo, son escasos a la fecha trabajos que estudien las
propiedades de agua confinada en poros cilindricos, donde entran en juego confinamiento,
curvatura, cristalinidad de la superficie e interacciones con la misma.

Empleando herramientas de dindmica molecular cldsica se estudio la estructura,
dindmica y comportamiento de fases de agua confinada en canales cilindricos de TiO; cristalino
de 1.3, 2.8 y 5.1 nm de didmetro con distinto contenido de agua, empleando el campo de fuerzas
derivado por Bandura y colaboradores.[1

En todos los sistemas estudiados se observé la formacién de una bicapa fuertemente
adsorbida cuya movilidad se encuentra sensiblemente reducida respecto al agua bulk. La
movilidad traslacional del agua depende fuertemente de la distancia a la superficie de los poros
asi como también la estructura y dindmica de la red de puentes hidrégeno. Para el sistema mds
pequeiio, el llenado del poro procede sin la formacién de una fase liquida dentro del poro. Por
otro lado, para los sistemas de 2.8 y 5.1 nm de didmetro se observé la aparicion de una fase
condensada con p~pypuik €n co-existencia con una fase adsorbida de baja densidad a partir de
llenados criticos muy superiores a los observados para sistemas menos hidrofilicos, tales como
silica. La ausencia de la misma en el poro mas pequeiio se supone una consecuencia de la baja
movilidad de la bicapa, que dificulta la nucleacién necesaria para la condensacion capilar.
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