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El estudio de la estructura superficial de la interfase liquido-vapor del agua
ha sido el objetivo de muchos estudios, experimentales y computacionales,
durante los idltimos afios. Sin embargo, en todos estos estudios las ondas
capilares, fluctuaciones de origen térmico presente en todas las superficies de
los fluidos, hacen que los perfiles de los pardmetros de orden orientacionales
se difuminen y que no podamos alcanzar una vision a escala molecular del
orden orientacional de la superficie.

La Teoria de Ondas Capilares es el formalismo mds comun para tratar las
fluctuaciones térmicas superficiales. Dicha teoria supone que existe un perfil
intrinseco que describe la estructura superficial inherente del liquido, esto
es, sin el efecto difuminador de las ondas capilares. Los perfiles medios que
usualmente se obtienen en las simulaciones numéricas serian la convolucién
de estos perfiles intrinsecos con una gaussiana que incorporaria el efecto de
las ondas capilares superficiales.

El problema era que no existia ninguna receta microscépica para evaluar los
perfiles intrinsecos. Recientemente nuestro grupo ha desarrollado un método
[1,2] que aplicado sobre las configuraciones de las simulaciones numéricas
nos permite obtener diferentes perfiles intrinsecos orientacionales. Con este
procedimiento hemos analizado el orden orientacional superficial del agua a
escala molecular, con resultados sorprendentes. Hemos encontrado que sola-
mente las moléculas de la capa mas externa poseen una orientacién preferente.
La mayoria de estas moléculas tienen el dipolo perpendicular al eje normal a
la superficie y el plano molecular paralelo a la misma. Sin embargo, también
existe una débil orientacién dipolar fuertemente acoplada a la topologia de
las fluctuaciones térmicas de la superficie. En los sitios donde la superficie
tiene curvatura negativa el dipolo del agua es paralelo al eje normal a la su-
perficie y apunta hacia el lado vapor, mientras que en los sitios con curvatura
positiva apunta hacia el lado liquido.
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