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Simulación por dinámica molecular de procesos de micelización en modelos
moleculares de ‘grano grueso’
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En los últimos años ha comenzado a ser posible abor-
dar el estudio de soluciones de moléculas anfif́ılicas en
agua mediante técnicas de simulaciones por ordenador.
A pesar de ello, los modelos atomı́sticos de interacción
se encuentran aún lejos de poder predecir los compor-
tamientos termodinámicos y estructurales de sistemas re-
alistas, y los modelos de ‘grano grueso’, que atienden a las
propiedades básicas de las moléculas, y no a sus detalles
qúımicos, están jugando un papel muy importante.

En esta contribución analizamos un modelo sencillo,
propuesto anteriormente y estudiado mediante técnicas
del funcional de la densidad1, utilizando simulación por
ordenador con el método de dinámica molecular. El
modelo de interacción no tiene en cuenta expĺıcitamente
el solvente (agua), salvo a través de términos en la in-
teracción entre dos moléculas anfif́ılicas que simulan la
interacción hidrofóbica; de esta manera es posible es-
tudiar fenómenos de agregación utilizando sistemas con
un número de moléculas relativamente grande. La for-
ma molecular de las part́ıculas se supone esférica, si
bien hemos considerado asimismo formas moleculares
alargadas con asimetŕıa ‘cabeza–cola’, en la ĺınea de los
modelos propuestos por Cleaver y colaboradores2.

Nuestros resultados preliminares (Fig. 1) se centran
en el proceso de formación de micelas (micelización), es
decir, de agregados esféricos en promedio en los que la
interacción hidrofóbica se optimiza a base de maximizar
el contacto entre ‘colas’ en regiones separadas del ‘agua’
(vaćıo en el modelo) a través de una corona esférica de
‘cabezas’. Hemos estudiado la dependencia de la con-
centración micelar cŕıtica (a la que aparece de manera
espontánea un gran número de micelas) con la intensidad
de la interacción hidrofóbica. Asimismo, hemos analiza-
do la distribución de micelas en cuanto a sus tamaños y

formas, y estudiado la cinética de agregación. Por último,
hemos explorado el régimen de alta concentración, en el
cual la interacción entre micelas es importante, y aven-
turamos un escenario con respecto a la estabilidad de las
posibles estructuras en este régimen.
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Figura 1. (a) Subregión de la celda de simulación donde
se pueden observar varias micelas en equilibrio con moléculas
anfif́ılicas aisladas. (b) Histograma que muestra el número de
clusters ns en función del tamaño del cluster s para concen-
tración de moléculas anfif́ılicas por encima de la concentración
cŕıtica. Se observa una distribución bimodal con un máximo
secundario alrededor de s = 7, que seŕıa el tamaño medio de
una micela.
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