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RESUMEN

Se presentan resultados de simulaciones hibridas de Dindmica Molecular-Monte Carlo
Gran Candnico que reproducen isotermas de adsorcién-desorcién de agua en poros cilindricos
infinitos con diferentes niveles de hidrofilicidad. La hidrofilicidad estd definida de acuerdo al
dngulo de contacto generado en la simulacién de una gota de agua sobre una superficie plana
(1). Tanto el poro como el agua en nuestras simulaciones son representados por el modelo de
agua monoatomica mW (2).

Hemos encontrado que el fenémeno de condensacion capilar tiene lugar a una densidad
sobresaturada que se encuentra en excelente acuerdo con simulaciones anteriores en NVT(3)(4)
realizadas por nuestro grupo. La desorcién se produce fuera de equilibrio para el caso de poros
llenos, o en equilibrio si existe una interfaz liquido vapor. En particular la presencia de una
interfaz se corresponde mejor con las condiciones experimentales reales.

Para poros de baja hidrofilicidad existe una relacién lineal entre el dngulo de contacto, y la
presién de desorcion, como la predicha por la ecuacion de Kelvin, pero se empiezan a notar
desviaciones para dngulos de contacto muy pequenios.

A su vez analizamos como la funcionalizacion introducida segiin diferentes patrones
geométricos, afecta la presion de desorcion de nuestros sistemas. Encontramos comportamientos
no lineales entre el grado de funcionalizacion y las presiones de desorcion.
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