Potencial de vaciamiento en sistemas diluidos
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Una mezcla de esferas duras constituye un modelo
clasico de fluidos. Una propiedad notable de este sistema,
en particular cuando el tamano de sus componentes es
muy dispar, es la presencia de fuerzas de vaciamiento
(“depletion forces”): cuando la separacién entre dos es-
feras grandes es menor que el diametro de las esferas
pequenas, estas ultimas no pueden interponerse entre
aquéllas, de modo que se produce un desequilibrio, una
presion local inducida por las esferas pequenas que tiende
a acercar las dos esferas grandes. Este fenémeno ha si-
do abordado mediante teorias, aproximaciones y técnicas
muy diversas. Aqui presentamos resultados obtenidos
mediante la “Rational Function Approximation” (RFA).
Esta aproximacién proporciona expresiones analiticas de
la estructura de los liquidos similares a las de la teoria
clésica de Percus-Yevick (PY), pero con la ventaja de
que generalmente conduce a una mejor descripciéon de
los fluidos de esferas duras! 3.
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Figura 1. Potencial de \lzaciamiento entre dos esferas
grandes iguales inmersas en un bano de esferas duras
pequenias. La razén de didmetros entre la esferas grandes
y pequeiias es 5. El didmetro de la esfera pequena o; es la
unidad de longitud. Se muestran resultados para tres valores
distintos de la fraccién 7 del volumen ocupado por las esferas
del bafio. Los simbolos son resultados de simulacién (n = 0.1,
circulos; n = 0.2, cuadrados; n = 0.3, tridngulos), la linea
continua son nuestros resultados (RFA), y la linea quebrada
son los de la teorfa de Percus-Yevick.

En esta comunicacién presentamos resultados (i) del
potencial de vaciamiento entre dos esferas grandes que
se encuentran rodeadas por un fluido monocomponente
de esferas duras pequenas y, ademds, (ii) de la fuerza de
vaciamiento entre una pared y una esfera grande que esta
rodeada por un fluido monocomponente de esferas duras
pequenas. Estos resultados se comparan con los predi-
chos por la teoria de PY. En ambos casos, ni la esfera
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en presencia de la pared ni la pareja de esferas interac-
cionan con otras moléculas de la misma especie (limite
de dilucién infinita). Debe notarse que nuestra teoria es
valida cuando el fluido solvente esta formado por una
mezcla de esferas duras (aunque no disponemos de re-
sultados de simulacién para estos casos). En las figuras
mostramos algunos resultados representativos. Se obser-
va que la RFA conduce a resultados mejores que los de
PY, especialmente cuando las distancias son pequenas.
Finalmente, hay que senalar que para condiciones mas
extremas (razén muy grande entre los didmetros de las
esferas grandes y pequenas y/o densidades del solvente
grandes) tanto la RFA como la de PY conducen a resul-
tados claramente deficientes.
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Figura 2. Fuerza de Vaciamilento entre una pared y una es-
fera grande inmersa en un bafio de esferas duras pequenas.
La razén de didmetros entre la esfera grande y las esferas
pequenas es 5. El diametro de la esfera pequena o; es la
unidad de longitud. Los simbolos son resultados de simulacién
(n = 0.1, circulos; n = 0.2, cuadrados), la linea continua son
nuestros resultados (RFA), y la linea quebrada los de la teorfa
de Percus-Yevick.
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