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RESUMEN

La adsorcién de moléculas poliatomicas ha tenido un impacto notable en ciencia e
ingenieria, manteniendo un continuo crecimiento en cuanto a desarrollo tecnoldgico se refiere.
Esto ha generado la necesidad de conocer los mecanismos elementales involucrados en tal
proceso, y en consecuencia, ha motivado el desarrollo de numerosos modelos tedricos y
simulaciones computacionales (principalmente simulacion de Monte Carlo y dina'mica
molecular). La informacién mds bdsica que se puede obtener de un fendomeno de esta naturaleza
es la isoterma de adsorcion. La misma representa el niimero de moléculas depositadas sobre la
superficie en funcién de la presién o el potencial quimico. En este sentido, una de las
contribuciones tedricas mds tempranas fue desarrollada por Langmuir [1], quien obtuvo la
isoterma de adsorcién exacta para un gas de red de mono meros, dejando asi las bases para
nuevas teoria’as que incluyeran el cardcter poliatémico de las moléculas de adsorbato. Entre
estas ultimas teorias, se destacan las aproximaciones de Flory-Huggins [2] y la de Guggenheim-
Di Marzio [3], las cuales suponen una distribucion isotrépica para las cadenas adsorbidas. Por
otro lado, estudios mds detallados, realizados mediante simulacion de Monte Carlo, han
mostrado fuerte evidencia numérica sobre la existencia de una transicion de fase isotropico-
nemdtico a cubrimientos intermedios y grandes tamarfios de las moléculas de adsorbato. Esto
abre una pregunta interesante: ;Como influyen los efectos anisotropicos en el mecanismo de
adsorcion?. En el presente trabajo intentamos responder este interrogante, mediante el
desarrollo de un nuevo modelo tedrico para la adsorcién de moléculas poliatomicas, en el cual es
posible introducir los efectos orientacionales observados en la simulaciones computacionales.
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